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Einleitung
Ein Magnet 1 ist ein Ko¨rper, der Eisen anziehen kann (2 ). Magnetische Anziehung
oder Abstoßung ist ein grundlegendes Naturpha¨nomen. Die Wissenschaftler haben
geglaubt, dass die Griechen die ersten waren, die die magnetische Erscheinung des
Magnetits (Fe3O4) beobachteten. Die aktuelle Forschung berichtet, dass die Chinesen
rund 6. Jh. v. Chr. (3 ) die erste magnetische Erscheinung entdeckt haben. Die Er-
forschung von Magnetismus ging dann unglaublich schnell von den ersten Kompassen
bis zu den modernen harten und weiche Materialien. Letzteren spielen eine sehr große
Rolle in der modernen Gesellschaft.
In den letzten zwanzig Jahren wurde im Bereich ’Molekularer Magnetismus’ sehr viel
entwickelt. Molekularer Magnetismus ist ein relativ neuer Zweig der Magnetochemie,
wo Chemiker, Physiker und Materialwissenschaftler sehr eng zusammenarbeiten, um
magnetische Eigenschaften von molekularen Materialien zu synthetisieren und zu ana-
lysieren.
Auf dem Gebiet des molekularen Magnetismus wurden verschiedene Moleku¨le mit un-
terschiedlichen und faszinierenden Eigenschaften entwickelt. Die Forscher zeigen gros-
ses Interesse, weil sie Grundprinzipien im Magnetismus aufgrund der unterschiedlichen
molekularen Struktur (Dimere, Kette, Netz, Schicht, Dreick) studieren ko¨nnen. Eine
andere wichtige Eigenschaft ist die high-spin/low-spin Anordnung einiger Metallzen-
tren. Substanzen zeigen ein besonderes magnetisches Verhalten aufgrund einer mehr
oder weniger starken Anisotropie in Kombination mit einem großen Spin. Man nennt
sie Einzelmoleku¨lmagnete – ’Single Molecule Magnets’ (SMMs).
Viele Verbindungen, die im Rahmen des molekularen Magnetismus untersucht wer-
den, sind im protonierten Lo¨sungsmittel (meistens Wasser) synthetisiert, weil die
Materialien, die fu¨r die Massenproduktionen geeignet sind, nicht empfindlich gegen
Luft und Wasser sein sollen. Deswegen sind metallorganische Verbindungen in diesem
Forschungsbereich praktisch ausgeschlossen. Ein Beispiel fu¨r diese metallorganische
Substanzklasse sind Metallocene und ihre Derivate (Cyclopentadienyl-Komplexe).
Obwohl Cyclopentadienyl-Komplexe der U¨bergangsmetalle und der Lanthanoiden und
ihre Derivate vor mehr als fu¨nfzig Jahren bekannt wurden, gibt es nicht soviele Infor-
mationen u¨ber ihre magnetischen Eigenschaften, vor allem bei sehr niedrigen Tempera-
turen. Neben den normalen Metallocen-Komplexen ist die Vielfalt der Cyclopentadienyl-
1griechisch : ’litos magnes’ (Stein aus Magnesia - eine antike Stadt in Kleinasien).
1
Einleitung
Komplexe praktisch unbegrenzt. In dieser Arbeit werden Cyclopentadienyl-Derivate
von Ti3+(3d1), Sm3+(4f5) und Gd3+(4f7) synthetisiert und untersucht.
Erste Aufgabe der vorliegenden Arbeit ist die Untersuchung der dinuklearen Titan(III)-
Komplexe [CpTi(X)H3Bt-Bu]2. Die Struktur und die magnetischen Eigenschaften sol-
len untersucht werden. Fu¨r X = Cl, Br, Oi -Pr wird das magnetische Verhalten vom
Abstand zwischen den beiden Metallzentren abha¨ngen. Aus Vergleichszwecken, so-
wohl in struktureller als auch in magnetischer Hinsicht, werden die Verbindungen
Cp2TiCl2Al(Et)2 synthetisiert und untersucht.
Eine weitere Aufgabe besteht darin, sowohl einkernige GdCp3 als auch mehrkernige
SmCp2Br Lanthanoid-Verbindungen zu synthetisieren und zu analysieren. Gd
3+ spielt
in der Magnetochemie eine besondere Rolle aufgrund des 8S7/2-Grundterms. Die Struk-
tur von SmCp2Br hat A¨hnlichkeit mit der Struktur der Verbindungsklasse LnCp2Cl,
die zum ersten Mal von Maginn, Manastyrskyj, Dubeck (4 ) in benzolischer
Lo¨sung nachgewiesen werden konnte. Diese Verbindungsklasse 2 erlaubt aufgrund der
Verknu¨pfung u¨ber Halogenid-Bru¨cken die Untersuchung von Wechselwirkungen zwi-
schen den Metallzentren in Abha¨ngigkeit der Bru¨ckenliganden. Dieses Pha¨nomen wird
auch bei der dinuklearen Titan(III)-Komplexe beobachtet.
Die na¨chste Aufgabe ist die Synthese und die Untersuchung von zwei verschiedenen
Kupfer(II)-Komplexen. Die erste ist die antiferromagnetische Verbindung CsCuCl3.
Die na¨chste Verbindung ist ein eindimensionales ferromagnetisches S=1/2 Kettensys-
tem (C6H11NH3)CuCl3.
2Allgemeine Formel dieser Klasse : LnCp2X mit Ln=Lanthanoid-Metall und X=Cl, Br.
2
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1.1. Magnetische Suszeptibilita¨t
1.1.1. Temperaturabha¨ngige magnetische Suszeptibilita¨t
1.1.1.1. Curie-Gesetz
Stoffe, die isolierte Zentren mit ungepaarten Elektronen aufweisen, zeigen positive und
mit sinkender Temperatur stark zunehmende molare magnetische Suszeptibilita¨tswerte
χm. 1895 hat Curie (5 ) festgestellt, dass sich die magnetische Suszeptibilita¨t von
O2 (g) in guter Na¨herung umgekehrt proportional zur absoluten Temperatur verha¨lt.
Stoffe mit diesem Verhalten befolgen das Curie-Gesetz :
χm =
C
T
mit C = µ0
NA µ
2
3 kB
und µ = 2
√
S(S + 1)µB. (1.1)
C ist die sogenannte Curie-Konstante, die fu¨r die Substanz eine charakteristische
Gro¨sse ist. Die Auftragung der reziproken Suszeptibilita¨t χ−1m gegen die Temperatur T
in einem Diagramm ergibt eine Gerade mit dem Anstieg C−1, die durch den Koordina-
tenursprung verla¨uft (Abb. 1.1). Verbindungen mit nahezu idealem Curie-Verhalten
sind Gd2(SO4)3 · 8 H2O und NH4Fe(SO4)2 · 12 H2O (6 ), weil die Metallzentren sich
wegen der relativ gro¨ßen Absta¨nde nicht gegenseitig beeinflussen und es eine besondere
Situation bei der Elektronenkonfiguration gibt 1.
1.1.1.2. Curie-Weiss-Gesetz
Es gibt nur wenige Stoffe, deren magnetischen Verhalten sich durch das Curie-Gesetz
beschrieben la¨sst. Meistens folgt die magnetische Suszeptibilita¨t in einem bestimmten
Temperaturbereich dem Curie-Weiss-Gesetz
χm =
C
T − θp , (1.2)
1Nahezu reines Spinsystem wegen der Halbbesetzung der 4f- bzw. 3d-Unterschale.
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Abbildung 1.1.: Schematisches χ−1m –T -Diagramm: Curie-Verhalten ( ),
Curie-Weiss-Verhalten mit antiferromagnetischer Kopplung
unterhalb der Ne´el-Temperatur TN ( ) und Curie-Weiss-
Verhalten mit ferromagnetischer Kopplung unterhalb der Curie-
Temperatur TC ( ).
in dem die Temperatur durch den Parameter θp korrigiert ist. In einem χ
−1
m –T -
Diagramm sieht man eine Gerade, die die T -Achse bei θp schneidet (Abb. 1.1). Es
folgt oft bei hoher Temperatur fu¨r ’magnetisch konzentrierte’ Substanzen, in denen es
unterhalb bestimmten Temperaturen infolge kooperativer Effekte zu einer Ausrichtung
der magnetischen Dipole benachbarter Zentren kommt.
Das Vorzeichen von θp beschreibt den Suszeptibilita¨tsverlauf einer Substanz im pa-
ramagnetischen Bereich. Curie-Weiss Verhalten mit positiven θp-Wert zeigt domi-
nierende ferromagnetische Wechselwirkungen unterhalb der Curie-Temperatur TC .
Negativer θp-Wert wird gefunden, wenn Antiferromagnetismus oder Ferrimagnetis-
mus unterhalb einer bestimmten kritischen Temperatur (Ne´el-Temperatur TN bzw.
Curie-Temperatur TC) auftritt. Die Magnetfeldsta¨rke des Molekularfeldes in einem
4
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Molekularfeldmodell,
HMF = λMm mit λ =
2zJ
µ0NAµ2Bg
2
, (1.3)
ist der Magnetisierung proportional. Den Proportionalita¨tsfaktor λ nennt man Moleku-
larfeld-Parameter.
Durch Gl. 1.3 erha¨lt man die A¨nderung im paramagnetischen Verhalten durch das
Molekularfeld, wobei die Suszeptibilita¨t der isolierten Zentren 2 mit χ′m bezeichnet
wird.
Mm = χ
′
m(H +HMF) = χ
′
m(H + λMm)
Mm
H
= χm = χ
′
m(1 + λχm)
χ−1m = (χ
′
m)
−1 − λ.
(1.4)
λ bewirkt eine Parallelverschiebung der (χ′m)
−1–T Kurve. Gilt fu¨r diese das Curie-
Gesetz, folgt das Curie-Weiss-Gesetz :
χ−1m =
T
C
− λ ⇒ χm =
C
T − θp mit θp = λC. (1.5)
Die Zusammenhang zwischen der paramagnetischen Curie-Temperatur θp und dem
Spin-Spin-Kopplungsparameter J ist gegeben durch (7 ) :
θp =
2S(S + 1)
3kB
∑
i
ziJi, (1.6)
wobei zi
3 die Anzahl von Nachbarn ist, deren Wechselwirkungen durch Kopplungspa-
rameter Ji beschrieben sind.
λ und θp haben immer das gleiche Vorzeichen. Anhand des Vorzeichens von λ werden
so zwei Fa¨lle unterschieden: Fu¨r λ > 0 dominieren ferromagnetische und fu¨r λ < 0
dominieren antiferromagnetische Wechselwirkungen.
2Isolierte Zentren bedeuten magnetische Zentren, die keinen Einfluss von Austauschwechselwirkun-
gen haben.
3Mit i = 1 fu¨r die na¨chsten Nachbarn, i = 2 fu¨r die u¨berna¨chsten Nachbarn und so weiter.
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1.1.2. Berechnung der magnetischen Suszeptibilita¨t
Die u¨bliche Methode zur Berechnung der magnetischen Suszeptibilta¨t der d- bzw.
f-Ionen ist die sogenannte Van Vleck-Gleichung
χm = µ0NA
∑
n
[(
W
(1)
n
)2
/kB T − 2W (2)n
]
exp
(−W (0)n /kB T)∑
n
exp
(−W (0)n /kB T) . (1.7)
Diese von Van Vleck fu¨r kleine Felder und nicht zu tiefe Temperatur entwickelte
Gleichung stellt die Suszeptibilita¨t als Funktion der Energien W
(0)
n des ungesto¨rten
Systems und W
(1)
n bzw. W
(2)
n der Zeeman-Koeffizienten 1. bzw. 2. Ordnung dar.
Die Magnetisierung der paramagnetischen Substanzen kann durch statistische Ther-
modynamik berechnet werden :
Mm, α = −NA
∑
n
(
∂En, α/∂Bα
)
exp
(−En, α/kBT)∑
n
exp
(−En, α/kBT) . (1.8)
Das Index α beschreibt die spezifischen Magnetfeldrichtungen bezu¨glich der magneti-
schen Hauptachse.
Fu¨r kubische (isotrope) Systeme muss nur eine Hauptsuszeptibilita¨t χm betrachtet
werden. Fu¨r Systeme mit axialer Anisotropie muss man χ
‖
m und χ⊥m unterscheiden. Die
an einer polykristallinen Probe mit statistischer Verteilung der Kristallite gemessene
Suszeptibilita¨t ergibt sich zu
χm =
χ
‖
m + 2χ⊥m
3
. (1.9)
1.2. Einheiten
In der Magnetochemie gibt es zwei verschiedene Systeme elektromagnetischer Einhei-
ten : SI-System und CGS-emu-System. Viele benutzen noch bis jetzt das CGS-emu-
System, weil es natu¨rlich einige Vorteile gibt (z.B. Magnetische Feldkonstante µ0 ist
6
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gleich 1). Andererseits wird die Benutzung des SI-System von IUPAC4 empfohlen.
Um Missversta¨ndnisse zu vermeiden, wird es empfohlen solche Gro¨ßen zu verwenden,
die unabha¨ngig vom Maßsystem sind : (i) Die Zahl der effektiven Bohr-Magnetonen
µeff ; (ii) magnetische Dipolmoment m und atomares magnetisches Dipolmoment µa,
beide werden durch das Bohr-Magneton µB dividiert (m/µB bzw. µA/µB). Bei der
Umrechnung von χm, Mm usw. zwischen den beiden Systemen sind die entsprechen-
de Faktoren nicht nur Zehnerpotenzen, sondern enthalten auch 4pi. Einige wichtige
magnetische Kenngro¨ßen in SI- und CGS-emu-System mit den Umrechnungsfaktoren
werden in der Tabelle 1.1 zusammengefasst.
In dieser Arbeit werden SI-Einheiten bei der Diskussion und Pra¨sentation der magne-
tischen Daten benutzt (empfohlen von Hatscher et al.) (8 ,9 ).
1.3. Reinheit der Substanzen
Es ist wichtig, dass man in der pra¨parativen Chemie mit gro¨ßter Sorgfalt arbeiten
muss, um reproduzierbare Ergebnisse zu bekommen. In der Magnetochemie ist es
aber auch wichtig, dass das Produkt auch sauber vor allem durch ferromagnetische
Verunreinigungen ist. Diese ferromagnetischen Verunreinigungen ko¨nnen von Spatel,
Pinzette oder Glasschneider kommen. Diese kleinen Mengen von Verunreinigungen
ko¨nnen die Ergebnisse der Suszeptibilita¨tsmessungen verfa¨lschen. In solchen Fa¨llen
ist die Interpretation der magnetischen Verhalten schwer behindert. Deswegen sind
mehrmalige Reinigungsprozesse (Sublimation oder Umkristallisation) notwendig. Aus-
serdem muss man bei den Ausgangsmaterialien beachten, dass sie die ho¨chste Reinheit
haben. Weitere Informationen u¨ber die Reinigungsprozesse und einige Arbeitsanwei-
sungen werden in Kap. 3.2.1 besprochen.
4International Union of Pure and Applied Chemistry
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Tabelle 1.1.: Definition, Einheiten und Umrechnungsfaktor von der magnetischen
Kenngro¨ßen.
Gro¨ße SI CGS-emu Faktora
µ0
magnetische
Feldkonstante 4pi × 10
−7 V s/(A m) 1
B
magnetische
Induktion
B = µ0(H +M)
T = V s/m2
B = H + 4piM
G 10
−4 T
G
H Magnetfeldsta¨rke A/m Oe 10
3
4pi
(A/m)
Oe
M Magnetisierung A/m G 103 (A/m)G
m
magnetisches
Dipolmoment
m = MV
A m2 = J/T
m = MV
G cm3 10
−3 (Am2)
(Gcm3)
m/µB 1 1 1
µB Bohr-Magneton
µB = e~/2me
A m2
µB = e~/2me
G cm3 10
−3 (Am2)
(Gcm3)
σ
spezifische
Magnetisierung
σ = M/ρ
A m2/kg
σ = M/ρ
G cm3/g 1
(Am2/kg)
(Gcm3/g)
Mm Molmagnetisierung
Mm = MMr/ρ
A m2/mol
Mm = MMr/ρ
G cm3/mol 10
−3 (Am2)
(Gcm3)
µa
atomische magnetische
Dipolmoment
µa = Mm/NA
A m2
µa = Mm/NA
G cm3 10
−3 (Am2)
(Gcm3)
µa/µB 1 1 1
χ
magnetische
Volumensuszeptibilita¨t
M = χH
1
M = χH
1 4pi
χg
magnetische
Massensuszeptibilita¨t
χg = χ/ρ
m3/kg
χg = χ/ρ
cm3/g
4pi
103
(m3/kg)
(cm3/g)
χm
magnetische
Molsuszeptibilita¨t
χm = χMrb/ρ
m3/mol
χm = χMr/ρ
cm3/mol
4pi
106
m3
cm3
µeff
Zahl der effektiven
Bohr-Magneton
[
3kB
µ0NAµ2B
] 1
2
[χmT ]
1
2
1
[
3kB
NAµ2B
] 1
2
[χmT ]
1
2
1
1
a Faktor, mit dem die CGS-emu-Gro¨ße multipliziert werden muss, um die SI-Gro¨ße zu erhalten.
b Mr in kg/mol.
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2.1. U¨bergangsmetall-Verbindungen
2.1.1. Bis[(h5-cyclopentadienyl)iso-propoxyl(tert-butyltrihydro-
borato)titan(III)][CpTi(Oi-Pr)H3Bt-Bu]2
2.1.1.1. Kristallstruktur
Bis[(η5-cyclopentadienyl)iso-propoxyl(tert-butyltrihydro-borato)titan(III)] [CpTi(Oi -
Pr)H3Bt-Bu]2 1 kristallisiert in der triklinen Raumgruppe P1 mit Z = 2. Gitterkon-
stanten und Daten der ro¨ntgenographischen Einkristallstrukturbestimmung sind in der
Tabelle 2.2 zusammengefasst. Die wichtigen Bindungsla¨ngen und -winkel werden in der
Tabelle 2.1 aufgelistet. Die Darstellung mit anisotropen Auslenkungsparameter und
das Atomnummerierungsschema findet man in der Abbildung 2.1. Die Elementarzelle
wird in der Abbildung 2.2 dargestellt.
Abbildung 2.1.: Die Darstellung mit anisotropen Auslenkungsparameter und Atom-
nummerierungsschema von [CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2 1 (Ellipsoide
bei 50 % Aufenthaltswahrscheinlichkeit), H-Atome bis auf die H-
Atome der BH3-Gruppen sind wegen der besseren U¨bersichtlichkeit
weggelassen.
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In der Elementarzelle befinden sich zwei Dimere. Die Dimere sind zentrosymmetrisch,
woraus folgt, dass im Moleku¨l ein planarer Ti–O–Ti–O-Vierring vorliegt. Der Abstand
d(Ti–Ti) betra¨gt 3.081 A˚ und der Abstand d(Ti–O) betra¨gt 2.015 A˚. Der Winkel Ti–
O–Ti in 1 betra¨gt 99.65 ◦.
Weitere Information u¨ber und einen Vergleich der Kristallstruktur von 1 mit weiteren
dinuklearen Titan(III)-Verbindungen findet man in Kapitel 2.1.2.1.
Abbildung 2.2.: Die Darstellung der Elementarzelle von [CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2 1,
H-Atome sind wegen der besseren U¨bersichtlichkeit weggelassen.
Tabelle 2.1.: Ausgewa¨hlte Bindungsla¨ngen / A˚ und Bindungswinkel / ◦.
[CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2
Ti–Ti# 3.081(1) C1–C2 1.524(3)
Ti–O 2.015(1) C1–C3 1.522(3)
Ti–cg a 2.051(2) B–C9 1.598(3)
Ti–B 2.238(2) C9–C (av) 1.539(2)
O–C1 1.438(2)
∠ Ti–O–Ti# 99.65(4) ∠ cg–Ti–B a 124.20(2)
∠ O–Ti–O# 80.35(5) ∠ B–Ti–O 104.36(7)
∠ cg–Ti–O a 114.58(2) ∠ B–Ti–O# 106.93(7)
∠ cg–Ti–O# a 117.40(2)
a cg bedeutet “centre of gravity” (Schwerpunkt) des
entsprechenden Cp-Rings.
10
2.1. U¨bergangsmetall-Verbindungen
Tabelle 2.2.: Kristalldaten und Parameter der Strukturbestimmung.
[CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2
Empirische Formel C12H24BOTi
Molmasse / g mol−1 243.02
Kristallfarbe gru¨n
Kristallgro¨ße / mm 0.59 × 0.13 × 0.13
Temperatur / K 100(3)
Gitterkonstante
a / A˚ 8.624(3)
b / A˚ 9.304(3)
c / A˚ 10.128(4)
α / ◦ 67.911(5)
β / ◦ 73.173(5)
γ / ◦ 66.112(5)
Zellvolumen / A˚3 679.4(4)
Kristallsystem triklin
Raumgruppe P1 (No. 1)
Z 2
µ (Mo-Kα) / mm−1 0.604
D(calc.) / g cm−3 1.188
Strahlung Mo-Kα
F (000) 262
Meßbereich / ◦ 2.20 ≤ θ ≤ 29.54
Anzahl der Reflexe 7284
Verfeinerte Daten, Parameter 3640, 153
Reflexe mit I > 2σ(I) 3192
R1-Wert
[
I > 2σ(I)
]
0.0428
wR2-Wert 0.0997
Bestimmtheitsmaß 1.070
Min. und Max. Elektronendichte / e A˚−3 −0.399/0.899
2.1.1.2. Magnetische Eigenschaften
Die magnetische Suszeptibilita¨t von 1 wurde im Temperaturbereich von 2 - 300 K
bei einem a¨ußeren Feld von B0 = 1 T gemessen. Die gemessenen Daten wurden mit
dem diamagnetischen Beitrag (siehe Anhang C.1) korrigiert. In Abbildung 2.3 ist das
Ergebnis der temperaturabha¨ngigen Messung (χm –T -Diagramm) dargestellt.
Das χm –T -Diagramm zeigt niedrige χm-Werte mit einem temperaturunabha¨ngigen
Verlauf bei T > 100 K. Dies la¨sst auf eine starke antiferromagnetische Kopplung zwi-
schen den beiden Ti3+-Ionen schließen.
Ein Ergebnis der Suszeptibilita¨tsmessung ist, dass bei Raumtemperatur µeff=1.151
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gilt. Der Spin-Spin-Kopplungsparameter Jex kann mit Hilfe der Bleaney-Bowers-
Gleichung :
χmol = µ0
NAµ
2
B
3kBT
µ2eff mit µ
2
eff =
g2
1 + 1
3
exp
(−2Jex
kBT
) (2.1)
berechnet werden. Damit ergibt sich ein Spin-Spin-Kopplungsparameter von Jex =
–187.8 cm-1.
Abbildung 2.3.: χm –T -Diagramm von [CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2 1 bei B0 = 1 T.
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2.1.2. Bis[(h5-cyclopentadienyl)halogeno(tert-butyltrihydro-
borato)titan(III)] [CpTi(X)H3Bt-Bu]2 ;
X=Cl,Br
[CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2 wurde erstmal von Welling (10 ) synthetisiert. Außer der Ver-
bindung mit Cl-Bru¨cke wurde in dieser Arbeit nach derselben Synthesevorschrift auch
die Verbindung mit Br-Bru¨cke synthetisiert.
2.1.2.1. Kristallstruktur
2 bzw. 3 kristallisieren in der monoklinen Raumgruppe P21/n mit Z = 2. Die Gitter-
konstante und Daten der ro¨ntgenographischen Einkristallstrukturbestimmung sind in
der Tabelle 2.5 zusammengefasst. Die wichtigsten Bindungsla¨ngen und -winkel werden
in der Tabelle 2.3 bzw. 2.4 aufgelistet. Die Darstellung mit anisotropen Auslenkungs-
parameter und das Atomnummerierungsschema findet man in der Abbildung 2.4 bzw.
Abbildung 2.5. Die Elementarzelle wird in der Abbildung 2.6 dargestellt.
Wie bei der Struktur a¨hnlicher Verbindungen mit iso-propoxyl-Bru¨cke (siehe Kap.
2.1.1.1) befinden sich zwei Dimere in der Elementarzelle. Die Dimere sind ebenfalls
zentrosymmetrisch, woraus folgt, dass im Moleku¨l ein planarer Ti–X–Ti–X-Vierring
vorliegt.
Die Strukturen von 2 und 3 sind isomorph. Die Absta¨nde d(Ti–Ti) und d(Ti–X) in 2
sind, aufgrund der unterschiedlichen Atomgro¨ßen der Halogenatome, ein wenig kleiner
als in 3.
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Abbildung 2.4.: Die Darstellung mit anisotropen Auslenkungsparameter und Atom-
nummerierungsschema von [CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2 2 (Ellipsoide bei
50 % Aufenthaltswahrscheinlichkeit), H-Atome bis auf die H-Atome
der BH3-Gruppen sind wegen der besseren U¨bersichtlichkeit weg-
gelassen.
Abbildung 2.5.: Die Darstellung mit anisotropen Auslenkungsparameter und Atom-
nummerierungsschema von [CpTi(Br)H3Bt-Bu]2 3 (Ellipsoide bei
50 % Aufenthaltswahrscheinlichkeit), H-Atome bis auf die H-Atome
der BH3-Gruppen sind wegen der besseren U¨bersichtlichkeit weg-
gelassen.
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Abbildung 2.6.: Die Darstellung der Elementarzelle von 2 bzw. 3, H-Atome bis
auf die H-Atome der BH3-Gruppen sind wegen der besseren
U¨bersichtlichkeit weggelassen.
Tabelle 2.3.: Ausgewa¨hlte Bindungsla¨ngen / A˚ und Bindungswinkel / ◦ von 2.
[CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2 2
Ti–Ti# 3.329(2) Ti–B 2.195(6)
Ti–Cl 2.441(2) B–C6 1.564(7)
Ti–cg a 2.017(2) C6–C (av) 1.517(2)
∠ Ti–Cl–Ti# 86.16(2) ∠ cg–Ti–Cl# a 113.93(2)
∠ Cl–Ti–Cl# 93.84(3) ∠ B–Ti–Cl 101.96(4)
∠ cg–Ti–B a 126.10(2) ∠ B–Ti–Cl# 102.31(2)
∠ cg–Ti–Cl a 113.37(2)
a cg bedeutet “centre of gravity” (Schwerpunkt) des
entsprechenden Cp-Rings.
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Tabelle 2.4.: Ausgewa¨hlte Bindungsla¨ngen / A˚ und Bindungswinkel / ◦ von 3.
[CpTi(Br)H3Bt-Bu]2 3
Ti–Ti# 3.387(3) Ti–B 2.165(9)
Ti–Br 2.578(2) B–C6 1.581(9)
Ti–cg a 2.021(5) C6–C (av) 1.527(5)
∠ Ti–Br–Ti# 82.30(4) ∠ cg–Ti–Br# a 108.93(3)
∠ Br–Ti–Br# 97.70(5) ∠ B–Ti–Br 100.61(3)
∠ cg–Ti–B a 128.38(3) ∠ B–Ti–Br# 101.61(3)
∠ cg–Ti–Br a 114.84(5)
a cg bedeutet “centre of gravity” (Schwerpunkt) des
entsprechenden Cp-Rings.
Tabelle 2.5.: Kristalldaten und Parameter der Strukturbestimmung von 2 und 3.
2 3
Empirische Formel C18H34B2Cl2Ti2 C18H34B2Br2Ti2
Molmasse / g mol−1 438.77 527.69
Kristallfarbe gru¨n gru¨n
Kristallgro¨ße / mm 0.12 × 0.10 × 0.03 0.20 × 0.04 × 0.04
Temperatur / K 130(2) 100(2)
Gitterkonstante
a / A˚ 7.9390(18) 7.8953(13)
b / A˚ 9.2399(18) 9.2731(15)
c / A˚ 16.002(3) 16.155(3)
β / ◦ 94.936(8) 95.702(4)
Zellvolumen / A˚3 1169.5(4) 1176.9(3)
Kristallsystem monoklin monoklin
Raumgruppe P21/n (No. 14) P21/n (No. 14)
Z 2 2
µ (Mo-Kα) / mm−1 0.909 4.072
D(calc.) / g cm−3 1.246 1.489
Strahlung Mo-Kα Mo-Kα
F (000) 460 532
Meßbereich / ◦ 2.55 ≤ θ ≤ 25.56 2.53 ≤ θ ≤ 25.50
Anzahl der Reflexe 7974 12667
Verfeinerte Daten, Parameter 2173, 109 2193, 122
Reflexe mit I > 2σ(I) 1261 1476
R1-Wert
[
I > 2σ(I)
]
0.0576 0.0632
wR2-Wert 0.0803 0.1128
Bestimmtheitsmaß 1.066 1.073
Min. und Max. Elektronendichte / e A˚−3 −0.386/0.507 −1.312/0.903
Da fu¨r eine Diskussion der durchzufu¨hrenden magnetochemischen Untersuchungen
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die Verbru¨ckung eine wichtige Rolle spielen wird, sind in Tabelle 2.6 die wichtigsten
Strukturparameter (interatomare Absta¨nde in der Verbru¨ckung) zusammen mit den
bisher bekannten Daten fu¨r einige dinukleare Titan(III)-Verbindungen aufgefu¨hrt.
Tabelle 2.6.: Vergleich der Bindungsla¨ngen und -winkel von verschiedenen dinuklea-
ren Ti(III)-Verbindungen.
Verbindung 1 2 3 4 5 6
Referenz hier hier hier (11 ) (12 ) (13 )
Raumgruppe P1 P21/n P21/n P21/c B2/b Pbcn
Bindungsla¨nge / A˚
d(Ti–Ti) 3.081(1) 3.329(2) 3.387(3) 3.955(2) 3.270(3) 3.662(2)
d(Ti–X)a 2.015(1) 2.441(2) 2.578(2) 2.542(2) 2.437(3) 1.838(1)
Winkel / ◦
∠Ti–X–Tia 99.65(4) 86.16(2) 82.30(4) 102.05(6) 90.00(2) 170.9(4)
∠X–Ti–Xa 80.35(5) 93.84(3) 97.70(5) 77.87(5) 91.24(1) upslope
a X = Oi -Pr (1), Cl (2; 4; 5), Br (3) und O (6).
Der Abstand d(Ti–Ti) ist in 1 mit 3.081 A˚ deutlich kleiner als in 2 (3.329 A˚), 3
(3.387 A˚) und 5 3.270 A˚. Außerdem ist der Abstand d(Ti–O) in 1 mit 2.015 A˚ ist
auch deutlich kleiner als die Absta¨nde d(Ti–Cl) in 2, 5 (2.44 A˚) bzw. d(Ti–Br) in
3 (2.578 A˚). Diese Werte stimmen mit Absta¨nden u¨berein, die mit Hilfe tabellierter
Ionenradien (14 ) ermittelt wurden. Der mit 3.662 A˚ gro¨ßere Abstand d(Ti–Ti) in 6
ist ein Resultat der zweifachen η5-Koordination des Titans durch die Cp-Ringe. In
Verbindung 4 ist der Abstand d(Ti–Ti) mit 3.955 A˚ noch gro¨ßer, weil es in dieser
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Verbindung eine zweifache Verbru¨ckung zwischen den Metallzentren gibt.
Augrund der zunehmenden Atomradien (r(O) < r(Cl) < r(Br)) sind ∠ Ti–O–Ti in 1
(99.65 ◦) gro¨ßer als ∠ Ti–Cl–Ti in 2 und 5 (86.16 ◦ bzw. 90 ◦) gro¨ßer als ∠ Ti–Br–Ti in
3 (82.3 ◦). Der sehr große ∠ Ti–O–Ti in 6 ist durch die einfache Verbru¨ckung zwischen
den Metallzentren bedingt.
2.1.2.2. Magnetische Eigenschaften
Die magnetische Suszeptibilita¨t von 2 bzw. 3 wurde im Temperaturbereich von 2 -
300 K bei einem a¨ußeren Feld von B0 = 0.5 T bzw. 4 T gemessen. Die gemessenen Daten
wurden mit dem diamagnetischen Beitrag (siehe Anhang C.2 bzw. C.3) korrigiert. In
Abbildung 2.7 bzw. 2.8 ist das Ergebnis der temperaturabha¨ngigen Messung (χm –T -
Diagramm) dargestellt.
Das χm –T -Diagramm von 2 (Abbildung 2.7) zeigt niedrigere χm-Werte als bei 1 (Kap.
2.1.1.2, Abbildung 2.3) mit einem temperaturunabha¨ngigen Verlauf bei T > 100 K.
Dies la¨sst auf eine starke antiferromagnetische Kopplung zwischen den beiden Ti3+-
Ionen schließen. Im Vergleich zu der mononuklearen Verbindung (siehe 2.1.4) bleibt
nur der temperaturunabha¨ngige Paramagnetismusbeitrag χ0 bei der dinuklearen Ver-
bindung, da die Curie-Anteile sich aufgrund der antiparallelen Spin-Spin-Kopplung
kompensieren.
Modellrechnungen mit Hilfe der Gleichung 2.1 zeigen, dass der Spin-Spin-Kopplungs-
parameter Jex<–400 cm
-1 ist, also eine starke antiferromagnetische Wechselwirkung
vorliegt.
Der in Abb. 2.7 zu sehende Anstieg der χm –T -Kurve im Tieftemperaturbereich wird
auf eine geringe Menge an Einkernverbindung des Ti(III) zuru¨ckgefu¨hrt und durch
folgende Beziehung simuliert:
χges = ρ
C
T − θp + (1− ρ)χ0. (2.2)
ρ beschreibt den Anteil der paramagnetischen Verunreinigung. Fu¨r die Parameter der
Gleichung ergeben sich folgende Werte : χ0 = 108 × 10−11 m3mol−1; C = 0.474 ×
10−5 m3Kmol−1; θp = 47 K; ρ = 0.007. Daraus folgt, dass die Verunreinigung kleiner
als 1% ist.
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Abbildung 2.7.: χm –T -Diagramm von [CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2 2 bei B0 = 0.5 T ; ge-
messen : ; berechnet : .
In der Abbildung 2.8 wurden die Werte unterhalb von 40 K wegen der Signalsto¨rung
beim Nulldurchgang weggelassen.
Das χm –T -Diagramm von 3 (Abbildung 2.8) zeigt χm-Werte um Null und keine Tem-
peraturabha¨ngigkeit fu¨r T > 100 K. µeff wird auf einen Wert von 0.2 abgescha¨tzt.
Daraus ergibt sich eine starke antiferromagnetische Kopplung. Eine Abscha¨tzung er-
gab Jex< -500 cm
-1.
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Abbildung 2.8.: χm –T -Diagramm von [CpTi(Br)H3Bt-Bu]2 3 bei B0 = 4 T.
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2.1.3. Struktur-Magnetismus-Korrelation dinuklearer
Ti3+-Komplexe
Aus ESR-spektroskopischen Daten der verschiedenen dinuklearen Ti3+-Verbindungen
(11 , 15 –18 ) wurde eine Struktur-Magnetismus-Korrelation fu¨r Ti3+ in solchen Ver-
bindungen aufgestellt. Diese Korrelation ist in der Abbildung 2.9 dargestellt. Fu¨r Ver-
bindungen mit Cl-Verbru¨ckung wurde zusa¨tzlich ein linearer Fit entsprechend der
Gleichung :
Jex = 471.42 d(Ti–Ti)− 1973.6, (2.3)
mit Jex in cm
-1 und d(Ti–Ti) in A˚ ebenfalls dargestellt. Wa¨hrend der Abstand d(Ti–Ti)
in der Reihenfolge [(CpBCH3)2TiCl]2 G, [(CpMe)2TiCl]2 F, [Cp2TiCl]2 E, [TiCl3(dippe)]2
C und [CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2 2 mit den Werten 4.113; 3.968; 3.926; 3.440; 3.329 A˚ ab-
nimmt, nimmt die antiferromagnetische Spin-Spin-Kopplung zu (0; –111, –160, 229.6;
–400 cm-1). Aus dem Diagramm (Abbildung 2.9) bzw. Gleichung 2.3 kann fu¨r Absta¨nde
d(Ti–Ti) > 4.18 A˚ eine ferromagnetische Wechselwirkung vorausgesagt werden.
Abbildung 2.9.: Struktur-Magnetismus-Korrelation fu¨r dinukleare Ti3+-
Verbindungen mit verschiedenen Verbru¨ckungen : Cl (), Br
(), O (•), P (N) und der lineare Fit fu¨r die Verbindungen mit
Cl-Verbru¨ckungen ( ). Der graue Bereich zeigt das Ergebnis fu¨r
[CpTi(Br)H3Bt-Bu]2 3 (siehe Kap. 2.1.2.2).
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Die Dominanz der direkten Wechselwirkung zwischen den Metallzentren la¨sst sich aus
der Struktur-Magnetismus-Korrelation ablesen. Mit der t2g-Elektronenkonfiguration
sind nur die nicht auf die Liganden gerichteten Metall-3d-Orbitale besetzt. Folglich ist
der Superaustausch in diesem Fall weniger bedeutsam.
Tabelle 2.7.: Spin-Spin-Kopplungskonstanten und die Absta¨nde d(Ti–Ti) der dinu-
klearen Ti3+-Verbindungen mit O-, P-, Cl-, und Br-Verbru¨ckung.
Verbindung d(Ti–Ti) / A˚ Jex / cm-1 Literatur
[CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2 1 3.081(1) −187.8 hier
[L2Ti2(µ-O)(µ-benzoato)2](PF6)2a) A 3.198(2) −400 (16 )
[Cp2Ti(µ-OCH3)]2 B 3.358(2) −268 (18 )
[Cp2Ti(µ-PEt2)]2 D 3.732(3) −300 (17 )
[CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2 2 3.329(2) −400 hier
[TiCl3(dippe)]2b) C 3.440(5) −229.6 (15 )
[(CpMe)2TiCl]2 E 3.955(2) −160 (11 )
[Cp2TiCl]2 F 3.968(5) −111 (11 )
[(CpBCH3)2TiCl]2 G 4.113(4) 0 (19 )
[CpTi(Br)H3Bt-Bu]2 3 3.387(3) −600 hier
[(CpMe)2TiBr]2 H 4.125(3) −138 (11 )
a) L=N,N’,N”-Trimethyl-1,4,7-triazacyclononan
b) dippe = 1,2-bis(diisopropylphosphino)ethan
In der Tabelle 2.7 sind die Spin-Spin-Kopplungskonstanten Jex (Definition : Hˆex =
−2JexSˆ 1·Sˆ2) und die Absta¨nde d(Ti–Ti) der verschiedenen dinuklearen Ti3+-Komplexe
aufgefu¨hrt.
Bei den Verbindungen mit Br-Verbru¨ckung kann ein a¨hnlicher Trend wie bei den
Verbindungen mit Cl-Verbru¨ckung beobachtet werden. Von ([(CpMe)2TiBr]2 H zu
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[CpTi(Br)H3Bt-Bu]2 3 nimmt der Abstand d(Ti–Ti) ab (4.125; 3.387 A˚) und die an-
tiferromagnetische Spin-Spin-Kopplung zu (–138; –600 cm-1).
Bei den Verbindungen mit O-Verbru¨ckung ergibt sich eine andere Struktur-Magnetismus-
Korrelation. Hier nimmt die antiferromagnetische Spin-Spin-Kopplung bei der Zunah-
me der Absta¨nde d(Ti–Ti) zu (1 : 3.081 A˚, –187.8 cm-1; B : 3.358 A˚, –268 cm-1). Ver-
bindung A kann nicht direkt mit 1 bzw. B verglichen werden, da es in A eine dreifache
Verbru¨ckung zwischen den Ti3+-Atome statt der zweifachen Verbru¨ckung in 1 bzw. B
gibt.
Der Zusammenhang zwischen der Struktur der dinuklearen Verbindungen (z.B. Ab-
stand zwischen den beiden Metallzentren) und ihren magnetischen Eigenschaften (Spin-
Spin-Kopplungsparameter Jex) ha¨ngt vom Bru¨ckenwinkel und der Art der verbru¨ckenden
bzw. terminalen Liganden ab (20 ,21 ).
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2.1.4. Dichlorobis(h5-cyclopentadienyl)diethylalantitan(III)
Cp2TiCl2Al(Et)2
Cp2TiCl2Al(Et)2 wurde nach der in (22 ) beschriebenen Methode synthetisiert. Auf-
grund der a¨hnlichen Liganden-Anordnung des Ti in [CpTi(X)H3Bt-Bu]2 (X=Cl,Br)
dient Cp2TiCl2Al(Et)2 als magnetochemische Referenz zur Deutung der magnetischen
Eigenschaften der Verbindung [CpTi(X)H3Bt-Bu]2 (X=Cl,Br). Mit dem Programm
CONDON (23 ) wird χm eines 3d
1-Systems unter Beru¨cksichtigung der Spin-Bahn-
Kopplung HSB, des Ligandenfeldeffektes HLF und des a¨ußeren Magnetfeldes Hmag be-
rechnet. Das Verhalten der magnetischen Eigenschaften in Cp2TiCl2Al(Et)2 wird als
single-Ion charakterisiert und dient als Referenz zur Beschreibung der magnetischen
Eigenschaften der homodinuklearen Verbindungen.
2.1.4.1. Kristallstruktur
Die Kristallstruktur von Cp2TiCl2Al(Et)2 wurde von Natta et. al. (22 ) charakteri-
siert. Diese Verbindung kristallisiert in der orthorhombischen Raumgruppe Pnma mit
den Gitterkonstanten a = 15.77 A˚, b = 14.24 A˚ und c = 7.54 A˚. Der Ti-Al-Abstand
in dieser Verbindung betra¨gt 3.54 A˚. Der Winkel von Cp-Ti-Cp betra¨gt 130 ◦ und der
Winkel von Ti-Cl-Al betra¨gt 90 ◦. Ti3+ ist durch zwei Cp−-Ringe und zwei Cl−-Ionen
vierfach koordiniert.
2.1.4.2. Magnetische Eigenschaften
Die magnetische Suszeptibilita¨t von Cp2TiCl2Al(Et)2 wurde im Temperaturbereich
von 7.5 - 300 K bei einem a¨ußeren Feld von B0 = 0.5 T gemessen. Die gemessenen
Daten wurden mit dem diamagnetischen Beitrag (siehe Anhang C.4) korrigiert. In
Abb. 2.10 ist das Ergebnis der temperaturabha¨ngigen Messung (µeff –T - und χ
−1
m –T -
Diagramm) dargestellt.
Das χ−1m –T -Diagramm zeigt, dass bei dem untersuchten Ti(III)-Komplex Curie-
Paramagnetismus beobachtet wird. Es zeigt auch eine Suszeptibilita¨tsbeziehung, die
aus einem Curie-Term C/T und einem temperaturunabha¨hingigen Beitrag χ0 be-
steht (χm = C/T + χ0). Diese Messergebnisse stimmen mit dem berechneten χ
−1
m
–T -Diagramm fu¨r Ti3+ in tetraedrischer Koordination u¨berein1 (20 ). Das µeff –T -
Diagramm zeigt Werte von 1.87 bei 300 K und 1.73 bei 17.5 K. Sie sind nur wenig
1Die Berechnung mit der Sto¨rung des 2D-Terms durch das tetraedrische Ligandenfeld (HLF ), die
Spin-Bahn-Kopplung (HSB) und das a¨ußere Magnetfeld (HMag) wurde nach Modell 4.65 in (20 )
durchgefu¨hrt.
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abweichend vom spin only-Wert fu¨r ein 3d1-System (Ti3+: 3d1, Grundterm 2E, S =
1/2) µeff= 1.73.
Abbildung 2.10.: µeff –T und χ
−1
m –T -Diagramm (Einsatz) von Cp2TiCl2Al(Et)2 bei
B0 = 0.5 T; gemessen : ; berechnet : .
Die Anpassungsrechnung mit dem Programm CONDON wurde unter Beru¨cksichtigung
der interelektronischen Wechselwirkung Hee, der Spin-Bahn-Kopplung HSB, der Aus-
tauschwechselwirkung Hex, des Ligandenfeldeffektes HLF und des a¨ußeren Magnetfel-
des Hmag durchgefu¨hrt. Es ergaben sich folgenden Parameterwerte: B
4
0 = –7150 cm
-1;
λ = 4.06 × 105 molm−3; ζ = 90 cm−1. Sie zeigt eine sehr gute Anpassung an die ge-
messenen Daten (Gu¨te SQ = 0.8 %). Die Gu¨te der Anpassung kann mit
SQ =
√√√√√∑i (χgemm (i)− χberm (i)χgemm (i)
)2
n
, (2.4)
berechnet werden. SQ wird minimiert, χgemm (i) sind die gemessenen und χ
ber
m (i) die
berechneten Suszeptibilita¨tswerte, n ist die Anzahl der χgemm -Werte.
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2.1.5. Cyclohexylammoniumtrichlorocuprat(II)
(C6H11NH3)CuCl3
(C6H11NH3)CuCl3 bildet eine Kettenstruktur aus. Das HTSE-Programm (24 ) wird
zur Bestimmung der Austauschwechselwirkung in den Ketten und zwischen ihnen
angewendet.
2.1.5.1. Kristallstruktur
Die Kristallstruktur von (C6H11NH3)CuCl3 wurde von Groenendijk et. al. (1 ) cha-
rakterisiert. Diese Verbindung kristallisiert in der orthorhombischen Raumgruppe P212121
mit den Gitterkonstanten a = 19.441 A˚, b = 8.549 A˚ und c = 6.190 A˚. Die ac-
Projektion der Elementarzelle wird in der Abb. 2.11 dargestellt.
Abbildung 2.11.:
Darstellung der Elementarzelle von
(C6H11NH3)CuCl3, H-Atome werden wegen
der U¨bersichtlichkeit weggelassen.
Die (C6H11NH3)CuCl3-Struktur besteht aus linearen CuCl
−
3 -Ketten in c-Richtung, in
denen die Cu2+-Ionen jeweils zweifach mit den benachbarten Cu2+-Ionen verknu¨pft
sind und jedes Metallion noch einen endsta¨ndigen Cl−-Liganden aufweist, u¨ber eine
Wasserstoffbru¨cken in bc-Richtung ist an das endsta¨ndige Cl−-Ion die NH+3 -Gruppe des
C6H11NH
+
3 -Ions gebunden. Das Koordinationspolyeder rund um das Kupfer-Atom bil-
det eine fast perfekte quadratische Pyramide (C4v). Die apikale Cu-Cl-Bindungsla¨nge
von 2.564 A˚ ist la¨nger als der Mittelwert der a¨quatorialen Cu-Cl-Bindungsla¨ngen von
2.308 A˚, trotz der Tatsache, dass die a¨quatorialen Chlorid-Ionen an der Bru¨ckenbildung
beteiligt sind. Dieser ku¨rzere Abstand ist jedoch vereinbar mit der Tatsache, dass das
dx2−y2-Orbital nur mit einem Elektron besetzt ist. Die Kupfer-Atome liegen in der
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Na¨he der 21-Achse parallel zur c-Achse. Der Abstand d(Cu–Cu) in der Kette betra¨gt
3.138 A˚. Der ku¨rzeste Abstand d(Cu–Cu) zwischen den Ketten betra¨gt 10.521 A˚ ent-
lang der a-Achse bzw. 8.549 A˚ entlang b-Achse. Die Winkel ∠ Cu–Cl–Cu betragen
85.31 ◦ bzw. 85.96 ◦.
2.1.5.2. Magnetische Eigenschaften
Die magnetische Suszeptibilita¨t von (C6H11NH3)CuCl3 wurde im Temperaturbereich
von 1.71 - 300 K bei einem a¨ußeren Feld von B0 = 0.1 T gemessen. Die gemessenen
Daten wurden mit dem diamagnetischen Beitrag (siehe Anhang C.5) korrigiert. In
Abb. 2.12 und 2.13 ist das Ergebnis der temperaturabha¨ngigen Messung (µeff –T - und
χ−1m –T -Diagramm) unterhalb von 60 K bzw. u¨ber 50 K dargestellt.
Abbildung 2.12.: µeff –T und χ
−1
m –T -Diagramm (Einsatz) von (C6H11NH3)CuCl3
unterhalb von 60 K bei B0 = 0.1 T.
(C6H11NH3)CuCl3 zeigt im Hochtemperaturbereich noch kein Curie-Weiss-Verhalten.
Es la¨sst sich aber erkennen, dass der fu¨r T > 300 K zu erwartende lineare χ−1m –T -
verlauf nach Extrapolation auf χ−1m =0 zu θp > 60 K fu¨hren wird.
Entsprechende Messungen wurden auch von Groenendijk et. al. (1 ) bei 0.9 T im
Temperaturbereich von 1.8 - 300 K vorgenommen. Aus dieser Messung wurde die Cu-
rie- bzw. die Weiss-Konstante berechnet. Es ergibt sich C = 5.44×10−6 m3 K mol−1,
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entsprechend µ = 1.86 µB, und θp = 50 K. Die deutlichen Abweichungen bei θp sind auf
das von diesen Autoren verwendete relativ starke a¨ußere Magnetfeld zuru¨ckzufu¨hren.
Abbildung 2.13.: µeff –T und χ
−1
m –T -Diagramm (Einsatz) von (C6H11NH3)CuCl3
u¨ber 50 K bei B0 = 0.1 T.
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2.1.6. Ca¨siumtrichlorocuprat(II) CsCuCl3
2.1.6.1. Kristallstruktur
Die Kristallstruktur von CsCuCl3 wurde von Schlueter et. al. (25 ) charakterisiert.
Diese Verbindung kristallisiert in der hexagonalen Raumgruppe P6122 mit den Git-
terkonstanten a = b = 7.2157 A˚ und c = 18.1777 A˚. Kupfer liegt auf der allgemeinen
Lage 6a.
In der Struktur von CsCuCl3 bilden Cs
+ und Cl− ein Motiv, das der hexagonal-
dichtesten Kugelpackung mit geordneter Verteilung der beiden Ionensorten entspricht.
Die Cl−-Teilstruktur in einer Schicht ist ein Kagome´-Netz (3636-Netz) und die der
Cs+-Ionen ein 36-Netz. Die Cu2+-Ionen besetzen Oktaederpla¨tze aus Cl−-Ionen. Dar-
aus resultieren fu¨r die CuCl−3 -Teilstruktur Ketten fla¨chenverknu¨pfter Oktaeder aus
Cl−-Ionen, zentriert durch das Metall (siehe Abb. 2.14a).
Der Abstand zwischen Kupfer und Chlor betra¨gt 2.35 A˚, 2.28 A˚ und 2.78 A˚ (jeweils fu¨r
zwei Chlor-Atome). Die Kupfer-Atome sind 0.42 A˚ von der 61 c-Achse entfernt und
orientieren sich in Form spiralfo¨rmiger Ketten (Abb. 2.14b). Der Abstand d(Cu–Cu) in
den Ketten betra¨gt 3.06 A˚; zwischen den Ketten ist d(Cu–Cu) = 7.216 A˚. Die Winkel
∠ Cu–Cl–Cu betragen 73.80 ◦ bzw. 81.13 ◦.
(a) (b)
Abbildung 2.14.: (a) Elementarzelle von CsCuCl3 in der ab-Ebene. Die Atome, die
mit den durchgezogene Linie dargestellt, liegen in A-Schicht. Die
mit gestrichelte Linie liegen in B-Schicht. (b) Die Anionenstruktur
CuCl−3 in CsCuCl3.
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2.1.6.2. Magnetische Eigenschaften
Die magnetische Suszeptibilita¨t von CsCuCl3 wurde im Temperaturbereich von 1.7
- 300 K bei einem a¨ußeren Feld von B0 = 0.1 T gemessen. Die gemessenen Daten
wurden mit dem diamagnetischen Beitrag (siehe Anhang C.6) korrigiert. In Abb. 2.15
ist das Ergebnis der temperaturabha¨ngigen Messung (µeff –T - und χ
−1
m –T -Diagramm)
dargestellt.
CsCuCl3 zeigt oberhalb von 45 K Curie-Weiss-Verhalten. Die Curie-Konstante be-
tra¨gt C = 6.655×10−6 m3 K mol−1. Dieser Wert entspricht µ = 2.05 µB. Der berechnete
spin only-Wert des 3d9-Systems (3d9, Grundterm 2D) ist 1.73. Die Weiss-Konstante
betra¨gt θp = –1.2 K. Der negative Wert von θp zeigt eine sehr schwache antiferroma-
gnetische Wechselwirkung zwischen den Cu2+-Ionen an.
Diese Verbindung wurde von Figgis et. al. (26 ) im Temperaturbereich von 80 - 300 K
gemessen. Aus dieser Messung ergibt sich C = 5.795× 10−6 m3 K mol−1 (entspricht µ
= 1.95 µB) und θp = 1 K, im Gegensatz zu θp = –1.2 K aus dem gemessenen Verlauf
der χ−1m –T -Kurve bis T = 2 K.
Abbildung 2.15.: µeff –T und χ
−1
m –T -Diagramm (Einsatz) von CuCsCl3 bei B0 =
1.0 T.
30
2.2. Lanthanoid-Verbindungen
2.2. Lanthanoid-Verbindungen
2.2.1. Tris(h5-cyclopentadienyl)Gadolinium(III) GdCp3
Das Gd3+-Ion spielt aufgrund seiner 4f7-Konfiguration in der Magnetochemie eine
besondere Rolle. Das χ−1m –T -Verhalten von Gd
3+-Verbindungen la¨sst sich durch das
Curie- bzw. das Curie-Weiss-Gesetz beschreiben. Das freie Ion in der 4f7-Konfiguration
hat den Grundterm 8S7/2. Weil in dieser Konfiguration L = 0 gilt, ist die Spin-Bahn-
Kopplung von untergeordneter Bedeutung. Es handelt sich um ein fast reines Spinsys-
tem, in dem die 4f-Elektronen nur wenig durch ihre Umgebung gesto¨rt werden.
Bei den Modellrechungen zu den 4f7-Systemen wird der spin-only-Wert µ = 7.937
nur erreicht, wenn bloß die interelektronische Wechselwirkung Hee als Sto¨rung wirkt.
Wirkt zusa¨tzlich die Spin-Bahn-Kopplung HSB mit ζ = 1470 cm
-1 als Sto¨rung, sinkt
µeff auf 7.910. Wenn es auf g-Wert umgerechnet ist, erha¨lt man den Wert g = 1.993
statt 2.000. Weitere Sto¨rungen des Gd-Systems im Vergleich zu dem freien Ion sind die
Austauschwechselwirkung Hex, der Ligandenfeldeffekt HLF und das a¨ußere Magnet-
feld Hmag. Weitere Information u¨ber die Modellrechnung zu den 4f
7-Systemen unter
Einbeziehung der verschiedenen Sto¨rungen findet man in (27 ).
GdCp3 dient als mo¨glicher Baustein mit Zentralatom aus der 4f-Reihe, um 3d-Systeme
mit den 4f-Systemen zu kombinieren.
2.2.1.1. Kristallstruktur
Tris(η5-cyclopentadienyl)Gadolinium(III) GdCp3 kristallisiert in der monoklinen Raum-
gruppe P21/c mit zwei unabha¨ngigen Moleku¨len in der asymmetrischen Einheit. Die
Gitterkonstanten und weitere Daten der ro¨ntgenographischen Einkristallstrukturbe-
stimmung sind in der Tabelle 2.8 zusammengefasst. Die wichtigsten Bindungsla¨ngen
und -winkel werden in der Tabelle 2.9 aufgelistet. Die Darstellung mit anisotropen
Auslenkungsparameter und das Atomnummerierungsschema findet man in der Abb.
2.16. Die Elementarzelle wird in der Abb. 2.17 dargestellt.
In der Elementarzelle liegen zwei kristallographisch verschiedene Gd3+-Ionen (beide
auf der allgemeinen Lage 4e) vor. Drei Cp-Ringe sind η5 am Gd3+-Ionen koordiniert.
Ihre Schwerpunkte bilden keine trigonal-planare Anordnung um das Metallatom, son-
dern liegen an den Ecken einer trigonalen Pyramide, mit dem Gd3+-Ionen an der
Spitze. Der intermolekulare Abstand d(Gd–Gd) betra¨gt 5.658 bzw. 5.689 A˚.
Zusa¨tzlich gibt es eine η1-Koordination des Gd3+-Ions durch das C-Atom C12 bzw.
C30 (siehe Abb 2.16) eines benachbarten GdCp3-Moleku¨ls. Der Abstand d(η
1-C–Gd)
betra¨gt 2.912 bzw. 2.915 A˚. In der Abb. 2.18 wird die Projektion der Elementarzelle
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entlang der a-Achse mit der η1-Koordination am Gd durch C12 bzw. C30 dargestellt.
Eine kettena¨hnliche Struktur wird entlang der b-Achse gebildet. Der Abstand d(Gd–
Gd) innerhalb einer Kette betra¨gt 5.658 bzw. 5.689 A˚. Jedes Gd3+-Ion hat außer den
beiden na¨chsten Metallionen in der Kette acht Metallionen als u¨berna¨chste Nachbarn
außerhalb der eigenen Kette mit Absta¨nden zwischen 7.415 und 8.649 A˚, so dass die
Gesamtzahl an Gd3+-Nachbarn 10 (2 innerhalb und 8 außerhalb der Kette) ist. Der
Winkel cg–Gd–cg2 betra¨gt 117.2◦ bzw. 117.5◦ und der Winkel C(η1)–M–cg3 betra¨gt
99.7◦ bzw. 99.0◦.
Abbildung 2.16.: Die Darstellung mit anisotropen Auslenkungsparameter und
Atomnummerierungsschema von GdCp3 (Ellipsoide bei 50 % Auf-
enthaltswahrscheinlichkeit), H-Atome sind wegen der besseren
U¨bersichtlichkeit weggelassen.
Die Struktur von GdCp3 kann man mit anderen LnCp3-Verbindungen (mit Ln=La,
Ce, Ho) vergleichen. Die Gitterparameter sowie wichtige Bindungsla¨ngen und -winkel
werden in der Tabelle 2.10 zusammengefasst. Alle vier Verbindungen kristallisieren
zwar in derselben monoklinen Raumgruppe P21/c, jedoch fa¨llt HoCp3 aus dem Rah-
men. GdCp3, LaCp3 und CeCp3 haben a¨hnliche Gitterkonstanten und Strukturen. Das
HoCp3 ist anders aufgebaut. Hier gibt es zwar auch wie bei den anderen Verbindungen
die η1-Koordination zwischen dem Metallzentrum und einem C-Atom eines benach-
barten Moleku¨ls. Jedoch erstreckt sich bei HoCp3 die kettena¨hnliche Struktur entlang
der c-Achse und nicht wie bei den anderen Verbindungen entlang der b-Achse.
2cg bedeutet “centre of gravity” (Schwerpunkt) des entsprechenden Cp-Rings.
3C(η1) bedeutet C-Atom, das η1 mit dem Metallatom koordiniert.
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Abbildung 2.17.: Darstellung der Elementarzelle von GdCp3, H-Atome sind wegen
der besseren U¨bersichtlichkeit weggelassen.
Abbildung 2.18.: Projektion der Elementarzelle von GdCp3 entlang a-Achse (gestri-
chelte Linie : η1-C-Gd Koordination).
Die ku¨rzesten Absta¨nde d(Ln–Ln) in GdCp3 mit 5.732 A˚ bzw. 5.708 A˚ und die Bin-
dungsla¨ngen d(C(η1)–Ln) von GdCp3 mit 2.950 A˚ bzw. 2.955 A˚ sind kleiner als von
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LaCp3, CeCp3 und HoCp3 (siehe Tabelle 2.10). Außerdem sind die Absta¨nde zwischen
Ln und dem Gravitationszentrum des korrespondierenden Cp-Rings in GdCp3 mit
2.484 A˚ bzw. 2.501 A˚ kleiner als in LaCp3 (2.582 A˚) und CeCp3 (2.546 A˚ bzw. 2.542 A˚),
aber gro¨ßer als in HoCp3 (2.420 A˚ bzw. 2.429 A˚). Die cg-M-cg-Winkel im HoCp3 sind
mit 117.9 ◦ bzw. 118.2 ◦ deutlich gro¨ßer als bei den anderen LnCp3-Verbindungen
(116.6 ◦ bzw. 115.1 ◦ im GdCp3, 116.5
◦ bzw. 116.2 ◦ im LaCp3, 117.2
◦ bzw. 116.4 ◦
im CeCp3).
Tabelle 2.8.: Kristalldaten und Parameter der Strukturbestimmung.
GdCp3
Empirische Formel C15H15Gd
Molmasse / g mol−1 352.52
Kristallfarbe gelb
Kristallgro¨ße / mm 0.34 × 0.20 × 0.16
Temperatur / K 180(2)
Gitterkonstante
a / A˚ 14.9574(15)
b / A˚ 9.5771(9)
c / A˚ 16.3618(16)
β / ◦ 93.112(2)
Zellvolumen / A˚3 2340.3(4)
Kristallsystem monoklin
Raumgruppe P21/c (No. 14)
Z 8
µ (Mo-Kα) / mm−1 5.634
D(calc.) / g cm−3 2.001
Strahlung Mo-Kα
F (000) 1352
Meßbereich / ◦ 2.47 ≤ θ ≤ 29.48
Anzahl der Reflexe 5844
Verfeinerte Daten, Parameter 5844, 290
Reflexe mit I > 2σ(I) 4782
R1-Wert
[
I > 2σ(I)
]
0.0274
wR2-Wert 0.0694
Bestimmtheitsmaß 1.085
Min. und Max. Elektronendichte / e A˚−3 −2.036/2.085
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Tabelle 2.9.: Ausgewa¨hlte Bindungsla¨ngen / A˚ und Bindungswinkel / ◦.
GdCp3
Gd(1)–Gd(2) 5.658(2) Gd(1)–Gd#(2) 5.689(2)
Gd(1)–C30 2.912(2) Gd(2)–C12 2.915(2)
∠ cg(C1-C5)–Gd(1)–C30 a 104.73(2) ∠ cg(C16-C20)–Gd(2)–C12 a 98.24(2)
∠ cg(C6-C10)–Gd(1)–C30 a 98.12(2) ∠ cg(C21-C25)–Gd(2)–C12 a 104.03(2)
∠ cg(C11-C15)–Gd(1)–C30 a 96.26(2) ∠ cg(C26-C30)–Gd(2)–C12 a 94.79(2)
Moleku¨l 1 Moleku¨l 2
Gd(1)–C1 2.703(3) Gd(2)–C16 2.740(4)
Gd(1)–C2 2.723(3) Gd(2)–C17 2.738(4)
Gd(1)–C3 2.717(3) Gd(2)–C18 2.760(3)
Gd(1)–C4 2.728(3) Gd(2)–C19 2.729(3)
Gd(1)–C5 2.728(3) Gd(2)–C20 2.711(4)
Gd(1)–C6 2.697(3) Gd(2)–C21 2.719(3)
Gd(1)–C7 2.700(3) Gd(2)–C22 2.729(3)
Gd(1)–C8 2.739(3) Gd(2)–C23 2.731(4)
Gd(1)–C9 2.759(3) Gd(2)–C24 2.712(4)
Gd(1)–C10 2.711(3) Gd(2)–C25 2.703(4)
Gd(1)–C11 2.834(3) Gd(2)–C26 2.721(3)
Gd(1)–C12 2.796(3) Gd(2)–C27 2.745(3)
Gd(1)–C13 2.747(3) Gd(2)–C28 2.826(3)
Gd(1)–C14 2.774(3) Gd(2)–C29 2.858(3)
Gd(1)–C15 2.823(3) Gd(2)–C30 2.778(3)
Gd(1)–C(ring) (C1-C5) (av) 2.712(2) Gd(2)–C(ring) (C16-C20) (av) 2.728(2)
Gd(1)–C(ring) (C6-C10) (av) 2.721(2) Gd(2)–C(ring) (C21-C25) (av) 2.719(2)
Gd(1)–C(ring) (C11-C15) (av) 2.795(2) Gd(2)–C(ring) (C26-C30) (av) 2.786(2)
Gd(1)–cg(C1-C5) a 2.443(2) Gd(2)–cg(C16-C20) a 2.463(2)
Gd(1)–cg(C6-C10) a 2.445(2) Gd(2)–cg(C21-C25) a 2.448(2)
Gd(1)–cg(C11-C15) a 2.526(2) Gd(2)–cg(C26-C30) a 2.517(2)
C1–C2 1.403(5) C16–C17 1.405(5)
C2–C3 1.401(5) C17–C18 1.404(5)
C3–C4 1.414(5) C18–C19 1.389(5)
C4–C5 1.389(5) C19–C20 1.405(5)
C5–C1 1.414(5) C20–C16 1.403(5)
C6–C7 1.398(5) C21–C22 1.385(5)
C7–C8 1.413(5) C22–C23 1.373(6)
C8–C9 1.400(5) C23–C24 1.401(7)
C9–C10 1.408(5) C24–C25 1.414(6)
C10–C6 1.411(5) C25–C21 1.380(5)
C11–C12 1.412(4) C26–C27 1.392(5)
C12–C13 1.420(5) C27–C28 1.410(5)
C13–C14 1.401(5) C28–C29 1.390(5)
C14–C15 1.406(5) C29–C30 1.415(5)
C15–C11 1.398(5) C30–C26 1.423(5)
∠ cg(C1-C5)–Gd(1)–cg(C6-C10) a 118.67(2) ∠ cg(C16-C20)–Gd(2)–cg(C21-C25) a 117.41(2)
∠ cg(C6-C10)–Gd(1)–cg(C11-C15) a 115.85(2) ∠ cg(C21-C25)–Gd(2)–cg(C26-C30) a 118.69(2)
∠ cg(C11-C15)–Gd(1)–cg(C1-C5) a 117.03(2) ∠ cg(C26-C30)–Gd(2)–cg(C21-C25) a 116.61(2)
a cg bedeutet “centre of gravity” (Schwerpunkt) des entsprechenden Cp-Rings.
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Tabelle 2.10.: Der Vergleich von Gitterparametern, Bindungsla¨ngen
und -winkel einiger LnCp3-Verbindungen.
Verbindung GdCp3 LaCp3 CeCp3 HoCp3
Referenz hier (28 ) (29 ) (29 )
Raumgruppe P21/c P21/c P21/c P21/c
Zellvolumen / A˚3 2393.7(3) 2489.0(2) 2423.0(8) 2304.4(8)
Gitterparameter
a / A˚ 15.0566(12) 15.237(2) 15.016(3) 8.430(2)
b / A˚ 9.6633(7) 9.790(2) 9.668(2) 14.085(3)
c / A˚ 16.4798(13) 16.721(4) 16.621(3) 19.407(4)
β / ◦ 93.3340(10) 93.93(3) 93.10(3) 90.02(3)
d(M1–M2) / A˚ 5.658(2) 5.850(1) 5.778(2) 5.793(2)
d(M1–M#2)a) / A˚ 5.689(2) 5.814(3) 5.735(2) 5.717(1)
d(cg–M1)d) / A˚ 2.471(2) 2.582(3) 2.546(2) 2.420(1)
d(cg–M2)d) / A˚ 2.476(2) 2.582(3) 2.542(2) 2.429(1)
d(C(η1)–M1)c) / A˚ 2.912(2) 2.972(4) 2.955(1) 3.016(1)
d(C(η1)–M2)c) / A˚ 2.915(2) 2.999(2) 2.962(2) 3.000(2)
∠ cg–M1–cgb),d) / ◦ 117.2(2) 116.5(1) 117.2(1) 117.9(2)
∠ cg–M2–cgb),d) / ◦ 117.5(2) 116.2(1) 116.4(1) 118.1(1)
∠ cg–M1–C(η1)b),c),d) / ◦ 99.7(2) 100.9(1) 95.6 98.5(2)
∠ cg–M2–C(η1)b),c),d) / ◦ 99.0(2) 101.3(2) 100.9(2) 98.0(2)
a) M#2 ist symmetrisch a¨quivalent zu M2.
b) cg bedeutet “centre of gravity” (Gravitationszentrum) von dem korrespondierten
Cp-Ring.
c) C(η1) ist ein C-Atom, das η1 an das Metallatom koordiniert ist.
d) Mittelwert dreier verschiedener Gravitationszentren.
2.2.1.2. Magnetochemische Analyse
Die magnetische Suszeptibilita¨t von GdCp3 wurde im Temperaturbereich von 1.94
- 150 K bei einem a¨ußeren Feld von B0 = 0.1 T gemessen. Die gemessenen Daten
wurden mit dem diamagnetischen Beitrag (siehe Anhang C.7) korrigiert. In Abb. 2.19
ist das Ergebnis der temperaturabha¨ngigen Messung (µeff –T - und χ
−1
m –T -Diagramm)
unterhalb von 25 K dargestellt.
GdCp3 zeigt oberhalb von 7.5 K ein Curie-Weiss-Verhalten. Die Curie-Konstante
betra¨gt C = 9.873 × 10−5 m3 K mol−1. Dieser Wert entspricht einem magnetischen
Moment von µ = 7.926 µB, der fast mit dem spin only-Wert von 7.937 eines 4f
7-
System (S = 7/2 und Grundterm 8S7/2) u¨bereinstimmt. Die Weiss-Konstante be-
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tra¨gt θp = –1.83 K. Mit Hilfe der Gl. 1.6
4 folgt daraus fu¨r eine Kettenstruktur un-
ter Beru¨cksichtigung nur der beiden na¨chsten Nachbarn in der Kette ein Spin-Spin-
Kopplungsparameter Jex=–0.06 cm
-1.
Eine Anpassung fu¨r T ≥ 4 K mit Hilfe des Fischer-Modells fu¨r eine Kette ergibt mit g
= 1.993 einen Spin-Spin-Kopplungsparameter Jex = –0.057 cm
-1, im Einklang mit dem
aus dem Curie-Weiss-Gesetz folgenden θp- sowie Jex-Wert. Weitere Informationen
u¨ber die Modell-Rechnung und die benutzten Parameter findet man in (27 ).
Abbildung 2.19.: µeff –T and χ
−1
m –T Diagramm (Einsatz) von GdCp3 (gem.: (
)) modelliert mit der Fisher-Kette ( ber.: , extrapoliert · · ·)
und dem Molekularfeld-Modell (ber.: ).
4kB = 0.695 cm-1mol-1
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2.2.2. Bromobis(h5-cyclopentadienyl)Samarium(III)
1
∞[SmCp2Br]
2.2.2.1. Kristallstruktur
Aufgrund der Verzwillingung der Kristalle ist die Strukturbestimmung noch nicht kom-
plett abgeschlossen. Bisher konnte festgestellt werden, dass 1∞[SmCp2Br] in eindimen-
sionaler unendlicher Kettenstruktur kristallisiert. Die Gitterkonstanten sind a=5.8632 A˚,
b=8.3820 A˚, c=20.607 A˚ und β=90.037 ◦. Diese Struktur a¨hnelt der Struktur von 1∞[GdCp2Br]
(30 ). 1∞[GdCp2Br] kristallisiert in der monoklinen Raumgruppe P21/c mit den Git-
terkonstanten a=5.964 A˚, b=8.447 A˚, c=20.239 A˚ und β=90.11 ◦. In der Tabelle 2.11
werden die Gitterkonstante sowie die wichtigsten Bindungsla¨ngen und -winkel von
1
∞[SmCp2Br] und
1
∞[GdCp2Br] gegenu¨bergestellt.
Abbildung 2.20.: Darstellung der Elementarzelle von 1∞[GdCp2Br] in der ac-Ebene,
H-Atome werden wegen der U¨bersichtlichkeit weggelassen.
Die Elementarzelle von 1∞[GdCp2Br] wird in Abb. 2.20 dargestellt. Man erkennt, dass
die Ketten von dieser Verbindung parallel zur kurzen kristallographischen a-Achse
verlaufen, die mit der langen Nadelachse zusammenfa¨llt. Die Schweratome Gadolinium
bzw. Samarium und Brom einer Kette liegen der gleichen Ebene.
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Tabelle 2.11.: Vergleich der Gitterparametern, Bindungsla¨ngen und -winkel von
1
∞[SmCp2Br] und
1
∞[GdCp2Br].
Verbindung 1∞[GdCp2Br]
1
∞[SmCp2Br]
Referenz (30 ) hier
Gitterparameter
a / A˚ 5.964(7) 5.863(1)
b / A˚ 8.447(5) 8.382(2)
c / A˚ 20.239(9) 20.607(2)
β / ◦ 90.11(4) 90.04(3)
d(M–Br1) / A˚ 2.911(1) 2.975(1)
d(M–Br2) / A˚ 3.133(1) 3.093(1)
d(M1–M2) / A˚ 4.882(1) 4.923(2)
∠ M1–Br–M2 / ◦ 107.83(2) 108.45(3)
∠ Br1–M–Br2 / ◦ 72.18(2) 71.55(1)
2.2.2.2. Magnetische Eigenschaften
Die magnetische Suszeptibilita¨t von 1∞[SmCp2Br] wurde im Temperaturbereich von
2 - 300 K bei a¨ußeren Feldern von B0 = 0.1 T und 0.5 T gemessen. Die Probe wird
in einem Teflontiegel unter Luftausschluss vorbereitet und gemessen. Die gemessenen
Daten wurden anschließend mit dem diamagnetischen Beitrag (siehe Anhang C.8) kor-
rigiert. In Abb. 2.22 ist das Ergebnis dieser temperaturabha¨ngigen Messungen (µeff –T -
und χ−1m –T -Diagramm) dargestellt (der Wert bei 30 K wegen der Signalsto¨rung beim
Nulldurchgang weggelassen).
Ein Ergebnis der Suszeptibilita¨tsmessung ist, dass bei Raumtemperatur µeff=1.7 gilt.
Der Suszeptibilita¨tsverlauf dieser Verbindung a¨hnelt dem Verlauf des freien Sm3+-
Ions. Aufgrund energetisch eng liegender Multipletts ist auch µeff des freien Sm
3+-Ions
bereits temperaturabha¨ngig.
Normalerweise ist es im Fall der Lanthanoidverbindungen bei magnetochemischen
Analysen ausreichend, nur den nach dem Russel-Saunders-Kopplungsschema resul-
tierenden Grundterm zu betrachten (Beispiel 4f7-System ; Grundterm 8S7/2). Dies trifft
jedoch nicht fu¨r die Systeme mit den Konfigurationen 4f4 (Grundterm 5I4), 4f
5 (Grund-
term 6H5/2) und 4f
6 (Grundterm 7F0) zu. Hier du¨rfen die angeregten J-Multipletts auf
keinen Fall vernachla¨ssigt werden, da die Energiedifferenzen relativ gering sind (Abb.
2.21).
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Abbildung 2.21.: Multiplett-Absta¨nde bei Lanthanoid-Ionen.
Fu¨r 4f5 ist bei tiefen Temperaturen (T < 10 K) nur der sich aus 6H5/2 durch den
HLF-Effekt ergebende Grundzustand besetzt, und die Verbindung zeigt ein Curie-
Weiss-Verhalten. Die Curie-Konstante betra¨gt C = 9.34× 10−7 m3 K mol−1. Dieser
Wert entspricht einem magnetischen Moment von µ = 0.77 µB. Die Weiss-Konstante
betra¨gt θp = –1.32 K.
Abbildung 2.22.: µeff –T und χ
−1
m –T -Diagramm (Einsatz) von
1
∞[SmCp2Br] bei
B0 = 0.5 T.
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3.1. Analytischer Teil
3.1.1. Ro¨ntgenographische Untersuchung
Die Einkristallmessungen wurden auf einem Bruker SMART D8 Goniometer mit APEX
CCD Fla¨chendetektor mit MoKα durchgefu¨hrt (λ = 0.71073 A˚, Graphitmonochroma-
tor). Die Raumgruppen wurden aus den systematischen Lo¨schungen und den statisti-
schen Intensita¨ten bestimmt. Das Programm SADABS (31 ) wurde zur Absorptions-
korrektur benutzt. Die Strukturlo¨sung erfolgte nach der direkten Methode (SHELXS-
97 (32 )) und die Verfeinerung durch die Volle-Matrix-kleinste-Quadrate-Methoden ge-
gen F2 (SHELXLS97 (33 )). Die Nicht-Wasserstoffatome wurden anisotrop verfeinert.
Alle H-Atome bis auf H-Atone der BH3 Gruppen wurden in idealisierten Positionen
eingefu¨hrt und mit festen C-H-Absta¨nden verfeinert. PLATON (34 ) wurde zur Erstel-
lung der molekularen Grafiken verwendet.
Die Charakterisierung und Identifizierung von pulverfo¨rmigen Proben erfolgte mit
einem Ro¨ntgendiffraktometer der Fa. STOE, Typ STADI-P2. Hierzu wurde CuKα1-
Strahlung mit einem Ge-Monochromator eingesetzt. Die Detektion erfolgte mittels
eines linearen ortsempfindlichen Detektors.
3.1.2. Kernresonanzspektrometer (NMR)
Zur Aufnahme der NMR-Spektren diente ein Spektrometer der Fa. VARIAN, Typ
VXR 500 Unity mit einer Feldsta¨rke von 11.744 T. Die folgenden Frequenzen wurden
verwendet: 1H: 500 MHz, 13C: 125.6 MHz, 11B: 128.38 MHz.
3.1.3. Massenspektrometer
Als Massenspektrometer wurde ein Gera¨t der Fa. FINNIGAN, Typ MAT-95 mit ei-
ner nominellen Anregungsenergie von 70 eV verwendet. Dieses Gera¨t ermo¨glichte we-
gen der integrierten Schutzgasvorrichtung am Probeneinlass auch Untersuchungen von
luft- und feuchtigkeitsempfindlichen Substanzen.
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Bei der Auswertung wurden die Intensita¨ten der Peaks im Verha¨ltnis zum sta¨rksten
Signal (relative Intensita¨t) angegeben. Nur Signale mit einer relativen Intensita¨t von
mehr als 1% wurden aufgefu¨hrt.
3.1.4. SQUID-Magnetometer
In unserem Arbeitskreis steht ein SQUID 1-Magnetometer der Fa. Quantum Design,
Typ MPMS-5S zur Verfu¨gung. Die Messungen ko¨nnen im Temperaturbereich zwischen
1.7 K und 800 K, mit a¨ußeren Magnetfeldern im Bereich von −5.0 T bis 5.0 T 2 und
sowohl an polykristallinen Proben als auch an Einkristallen erfolgen. Das SQUID-
Magnetometer lieferte die magnetischen Momente bzw. Suszeptibilita¨tsdaten fu¨r die
magnetochemische Analyse der Substanzen in dieser Arbeit.
Zur Messung von pulverfo¨rmigen Proben wurde die Substanz unter Argon in eine
Quarzampulle (∅ 2 mm, La¨nge ≈ 8 mm, Wandsta¨rke 0.01 mm) eingeschmolzen. Die
sich im Probenro¨hrchen befindende Substanz wurde mit einem Quarzstempel fixiert,
um das Ausrichten der Kristalle im Magnetfeld zu verhindern (Abb. 3.1 (a)). Das
Probenro¨hrchen wurde dann in den Probenhalter geha¨ngt (Abb. 3.1 (b)) und mittels
einer angeschraubten Stange in den Probenraum eingefu¨hrt. Die diamagnetischen Bei-
tra¨ge von Probenro¨hrchen und Probenhalter wurden durch Kalibrierungen bestimmt
und von den Messungen abgezogen. Die Kalibrierung des SQUID-Systems erfolgte mit
reinen zylindrischen Ni- und Pd-Probe. Als Kalibrierungssubstanz kam HgCo(NCS)4
zum Einsatz. Die Messergebnisse wurden mit dem berechneten Kalibrierungsfaktor
multipliziert (37 ). Da eine horizontale Zentrierung der Probe im Allgemeinen nicht
mo¨glich war, wurde sie bei jeder Messung um 180◦ gedreht und der Mittelwert aus
den beiden Messungen bei 0◦ und 180◦ (180◦ Methode) gebildet.
Die gemessenen Rohdaten wurden sowohl in CGS-emu- als auch in SI-Einheiten mit
dem Programm Origin 7.5 r ausgewertet. Die Datei mit den Rohdaten der Messung
entha¨lt alle magnetisch relevanten Daten (außer der diamagnetischen Korrektur), die
fu¨r die Auswertung no¨tig sind (Einwaage, Quarzmasse, Molekulargewicht, Probennum-
mer, Messnummer, Anzahl der magnetischen Zentren und Datum der Messung).
Mit der genauen Masse des Quarzglases kann der Einfluss des diamagnetischen Faktors
auf die Messung bestimmt werden. Dieser Faktor wurde benutzt, um die Messergeb-
nisse zu korrigieren3. Der diamagnetische Anteil der Substanz selbst wurde nach der
Inkrementmethode (20 ,39 ,40 ) (siehe Anhang C) korrigiert.
1Superconducting Quantum Interference Device
2Das SQUID Magnetometer benutzt den sogenannten Josephson-Effekt und dient als Sensor zur
sehr genauen Messung kleinster Vera¨nderungen des Magnetfelds. Fu¨r weitere Informationen siehe
(35 ,36 ).
3Die sehr genaue Kalibrierung wurde, wie bei Feiten (38 ) und Speldrich (27 ) beschrieben, durch-
gefu¨hrt.
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(a) (b)
Abbildung 3.1.:
(a) Quarzkapillare mit Quarzstempel fu¨r magneti-
sche Messungen luftempfindlicher Substanzen. (b) Pro-
benhalter fu¨r magnetische Messungen im Temperatur-
intervall von 1.7 K - 400 K.
In Anhang A befindet sich eine Aufstellung aller untersuchten und gemessenen Pro-
ben mit Einwaagen und Quarzanteilen der Probenro¨hrchen sowie den verwendeten
Inkrementen und Molmassen.
3.2. Pra¨parativer Teil
3.2.1. Allgemeine Arbeitsanweisungen
Alle Synthese der metallorganischen Verbindungen wurden aufgrund der extremen
Luft- und Feuchtigkeitsempfindlichkeit der Produkte unter Argon-Schutzgasatmospha¨re
in Schlenktechnik durchgefu¨hrt. Damit das Argon frei von Sauerstoff, Feuchtigkeit
oder evtl. basischen oder sauren Verunreinigungen ist, wurde es zuna¨chst u¨ber NaOH-
Pla¨tzchen, dann durch konz. Schwefelsa¨ure, anschließend u¨ber ein 4 A˚-Molsieb und
letztlich u¨ber eine auf 800 ◦C erhitzte Titanstrecke geleitet. Um, aufgrund von Un-
dichtigkeiten, eventuell vorhandene Spuren von Luft in der Vakuum/Schutzgasanlage
zu beseitigen, wurde diese zu Beginn jedes Arbeitstages zweimal komplett evakuiert
und mit frischem Argon begast.
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Alle Umfu¨llarbeiten, die sich nicht sicher im Argongegenstrom durchfu¨hren ließen
(Befu¨llen von Ampullen, Lo¨sen vom Sublimationsku¨hlfinger), wurden in einer Argon-
Handschuhbox durchgefu¨hrt, in welcher das Argon sta¨ndig durch Leiten u¨ber eine auf
800 ◦C erhitzte Titanstrecke regeneriert wird.
Alle verwendeten Glasapparaturen wurden vor Durchfu¨hrung der Reaktionen zweimal
mit Hilfe eines Heißluftgebla¨ses/Bunsenbrenners im Vakuum (< 1 × 10−2 mbar) aus-
geheizt und nach dem Abku¨hlen im Vakuum mit Argon befu¨llt oder, wenn der Einsatz
des Heißluftgebla¨ses bzw. des Bunsenbrenners nicht sinnvoll war (Doppelwandigkeit
der Glasapparatur bei z.B. Liebigku¨hler, Vigreuxkolonne, Sublimationsku¨hlfinger), im
Trockenschrank auf 120 ◦C erhitzt, noch heiß zusammengebaut, im Vakuum abgeku¨hlt
und dann mit Argon befu¨llt.
Zur Vermeidung von para- und ferromagnetischen Verunreinigungen wurden nach der
ersten Sublimation der Produkte nur noch Arbeitsgera¨te eingesetzt, die aus Glas,
Quarzglas, Kupfer oder Aluminium bestanden.
Alle Sublimationen wurden im Hochvakuum an einem Drehschieber-/O¨ldiffusionspum-
penstand der Fa. Edwards durchgefu¨hrt. Durch Zugabe von flu¨ssigem Stickstoff in den
Seitentank der O¨ldiffusionspumpe ließen sich Dru¨cke von ca. 1×10−6 mbar erreichen.
Alle verwendeten Lo¨sungsmittel wurden durch Destillation mit Natrium und Ben-
zophenon (THF, Toluol, Benzol, n-Hexan4) bzw. mit CaH2 (CHCl3, CH2Cl2
5) ge-
trocknet, entgast, in mit Argon befu¨llten, dichtschließenden Schlenkflaschen u¨ber 4 A˚-
Molsieben gelagert, wobei THF stets frisch absolutiert wurde.
Chemikalien mit einer Reinheit ≥ 99.5 % wurde ohne weitere Reinigung benutzt, und
alle anderen Chemikalien wurden nach laboru¨blichen Methoden (41 ) gereinigt bzw.
absolutiert.
3.2.2. Verwendete Chemikalien
Chemikalien, die in dieser Arbeit verwendet wurden, sind in Tabelle 3.1 zusammenge-
fasst.
Alle weiteren Chemikalien und Lo¨sungsmittel standen dem Labor aus Institutsbesta¨nden
zur Verfu¨gung.
4n-Hexan wurde u¨ber Nacht mit CaCl2 vorgetrocknet.
5CH2Cl2 wurde wie n-Hexan erstmal u¨ber Nacht mit CaCl2 vorgetrocknet.
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Tabelle 3.1.: Verwendete Chemikalien
Bezeichnung Formel Reinheit [%] bzw. Hersteller
Konzentration [M]
Boran Dimethylsulfid-Komplex H3B · SMe2 keine Angaben Aldrich
tert-Butyl-Lithium C4H9Li 1.7 M in Pentan Aldrich
Ca¨siumchlorid CsCl 99.999+ % Aldrich
Cyclohexylaminhydrochlorid C6H11NH2HCl 99 % Acros
Dibutylmagnesium Mg(C4H9)2 1.0 M in Heptan Aldrich
Dichlorobis(η5-cyclopentadienyl)Titan(IV) Cp2TiCl2 97 % Aldrich
Dicyclopentadien (C5H6)2 keine Angaben Aldrich
Gadolinium(III)chlorid-hydrat GdCl3 · x H2O 99.99 % Aldrich
Gadolinium(III)chlorid wasserfrei GdCl3 99.99 % Aldrich
Kupfer(II)chlorid CuCl2 99+ % Acros
Lithiumaluminiumhydrid LiAlH4 1.0 M in Diethylether Aldrich
Natriumhydrid NaH 60 % in Paraffino¨l Fluka
1-Propanol C3H7OH ≥99.5 % Aldrich
Salzsa¨ure HCl 2.0 M in Diethylether Aldrich
Samarium(III)bromid wasserfrei SmBr3 99.99 % Aldrich
Titan(IV)chlorid TiCl4 99.9 % Aldrich
Titan(IV)Bromid TiBr4 98 % Aldrich
Titan(III)chlorid TiCl3 99.999 % Aldrich
Triethylaluminium Al(C2H5)3 1.0 M in Hexan Aldrich
Tri-iso-propyl-borat B(Oi -Pr)3 98+ % Aldrich
Trimethylchlorosilan (CH3)3SiCl > 99 % Aldrich
3.2.3. Pra¨paration verschiedener Ausgangsstoffe
Die Ausgangsstoffe wurden in ho¨chster Reinheit wie folgt synthetisiert :
Cyclopentadien CpH Monomerisiertes Cyclopentadien wurde durch die Retro-Diels-
Alder-Reaktion von Dicyclopentadien gewonnen. Das Produkt wurde durch
eine 60 cm lange Vigreuxkolonne destilliert und in, im i -PrOH/Trockeneis-Bad
(−75 ◦C) geku¨hlten, Vorlagekolben gesammelt. Monomerisiertes Cyclopentadi-
en wird bei −80 ◦C u¨ber mehrere Monate ohne Anzeichen von Dimerisierung
gelagert (NMR).
Natriumcyclopentadienid NaCp Es wurde durch Reaktion von reinem Natriumhy-
drid6 mit frisch monomerisiertem Cyclopentadien in trockenem THF syntheti-
siert.
6Natriumhydrid wurde in Paraffino¨l ausgeliefert. Zur Reinigung des mit Paraffino¨l stabilisierten
ka¨uflichen Natriumhydrids wurde dieses zuna¨chst in ca. 250 mL abs. Hexan geru¨hrt, auf einer
Schutzgasfritte trocken gezogen und dreimal mit je 100 mL abs. Hexan nachgewaschen. Das so
erhaltene, reinweiße NaH wurde im Vakuum getrocknet.
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Magnesiumdicyclopentadienid MgCp2 Es wurde durch eine Reaktion von Dibutyl-
magnesium mit frisch monomerisiertem Cyclopentadien in n-Heptan bei 0 ◦C
synthetisiert (42 ).
(h5-cyclopentadienyl)trimethylsilan CpSi(CH3)3 Mono-(trimethylsilyl) substituier-
tes Cyclopentadien wurde durch eine Reaktion von Trimethylchlorosilan und
Natriumcyclopentadienid hergestellt.
3.2.4. U¨bergangsmetall-Komplexe
3.2.4.1. Bis[(h5-cyclopentadienyl)iso-propoxyl(tert-butyltrihydroborato)-
titan(III)][CpTi(Oi-Pr)H3Bt-Bu]2
3.2.4.1.1. Trichloro(h5-cyclopentadienyl)titan(IV) CpTiCl3
CpTiCl3 entsteht aus der Umsetzung von Cyclopentadienyltrimethylsilan mit Titan-
tetrachlorid (Schema 3.1).
Schema 3.1
In einem 100 mL Schlenkkolben mit Ru¨hrfisch wurden 11.06 g (7 mL; =̂ 58.4 mmol)
TiCl4 in 40 mL Benzol vorgelegt. In die Lo¨sung ließ man 8.7 g (12 mL; =̂ 62.61 mmol)
CpSiMe3 langsam zutropfen. Es bildete sich langsam ein gelber Niederschlag. Die
Reaktionsmischung wurde u¨ber Nacht bei Raumtemperatur geru¨hrt. Der Ru¨ckstand
wurde mittels einer Schutzgasfritte filtriert und zweimal mit 20 mL Benzol gewaschen.
Das Produkt ist fu¨r die Verwendung in weiteren Synthesen ausreichend rein. Weitere
Reinigungsvorga¨nge sind nicht no¨tig.
Ausbeute: 10.89 g (=̂ 85 %) einer gelben pulverfo¨rmigen Substanz.
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3.2.4.1.2. tert-Butyldiisopropoxyboran t-BuB(Oi-Pr)2
Schema 3.2
In einem 500 mL Schlenkkolben mit Ru¨hrfisch und Adapter wurden 9.4 g (11.5 mL ;
=̂ 50 mmol) B(Oi -Pr)3 in 200 mL abs. Ether vorgelegt. In die Lo¨sung wurden inner-
halb von 45 min. 39.45 mL (=̂ 50 mmol), im Dekalin/N2-Bad (Temperatur ca.−125 ◦C)
geku¨hltes, t-BuLi (1.7 M in Pentan) zugetropft und eine weitere Stunde geru¨hrt. An-
schließend wurde das Gemisch auf Raumtemperatur gebracht und noch einmal 3 h bei
Raumtemperatur geru¨hrt. Die Reaktionsmischung wurde auf 0 ◦C abgeku¨hlt, 26.5 mL
(53 mmol) abs. HCl in Ether dazugegeben und 30 min. geru¨hrt. Danach wurde die
Lo¨sung dekantiert und der Ru¨ckstand zweimal mit Ether gewaschen. Nach Abdestil-
lieren des Ethers bei Normaldruck konnte durch fraktionierte Destillation (Badtempe-
ratur 135 ◦C, Normaldruck) eine farblose Flu¨ssigkeit als Produkt gewonnen werden.
Die NMR-spektroskopische Untersuchung erbrachte folgende Ergebnisse : 1H-NMR
: δ=0.96 (s, 9 H, -C(CH3)3), 1.14 (d, 12 H, -OCH(CH3)2), 4.54 (septet, 2 H, -
OCH(CH3)2).
Ausbeute: 4.00 g (=̂ 63 %) einer farblosen Flu¨ssigkeit.
3.2.4.1.3. Lithium tert-Butylborhydrid LiH3Bt-Bu
Schema 3.3
Die Reaktion erfolgte in einem speziellen 100 mL Schlenkrohr fu¨r die Zentrifuge mit
Septum. 2.8 g (=̂ 15 mmol) t-BuB(Oi -Pr)2 wurden in 200 mL Pentan vorgelegt und
auf 0 ◦C abgeku¨hlt. Unter starkem Ru¨hren wurden 15 mL (=̂ 15 mmol) LiAlH4 (1 M
in Ether) zugetropft und die Lo¨sung noch 1 h bei 0 ◦C weitergeru¨hrt, bis feines (i -
PrO)2AlH ausfiel. Das Lo¨sungsmittel wurde bei 25
◦C und 1 × 10−2 mbar abgezogen
und das Produkt (weißer Feststoff) unter Vakuum getrocknet.
Ausbeute: 2.39 g (=̂ 71 %) des weißen Feststoffs.
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3.2.4.1.4. Bis[(h5-cyclopentadienyl)iso-propoxyl(tert-butyltrihydroborato)titan(III)]
[CpTi(Oi-Pr)H3Bt-Bu]2
Es wurden 0.61 g (=̂ 2.75 mmol) CpTiCl3 in einem 100 mL Schlenkkolben vorgelegt.
5.5 mL (=̂ 13.75 mmol) LiH3t-Bu/(i -PrO)2AlH-Lo¨sung (2.5 M in THF) (siehe Kap
3.2.4.1.3) wurden langsam zugetropft. Bei dieser Reaktion erfolgte der Farbumschlag
(gelb zu gru¨n) nach ca. 3-5 d. Nach Abziehen des Lo¨sungsmittels wurde der Ru¨ckstand
mit Toluol versetzt und abfiltriert. Anschließend ku¨hlte man die Reaktionslo¨sung in
einem Kryostat langsam (2-3 ◦C/Tag) bis -30 ◦C ab. Bei 4 ◦C waren einige gru¨ne Kris-
talle zu beobachten, die isoliert wurden.
3.2.4.2. Bis[(h5-cyclopentadienyl)halogeno(tert-butyltrihydro-borato)titan(III)]
[CpTi(X)H3Bt-Bu]2 (X=Cl, Br)
[CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2 wurde erstmals von Welling (10 ) synthetisiert. Außer der Ver-
bindung mit Cl-Bru¨cke wurde in dieser Arbeit nach derselben Synthesevorschrift auch
die Verbindung mit Br-Bru¨cke synthetisiert.
3.2.4.2.1. Tribromo(h5-cyclopentadienyl)titan(IV) CpTiBr3
CpTiBr3 entsteht bei der Umsetzung von Cyclopentadienyltrimethylsilan mit Titan-
tetrabromid (Schema 3.1). 24.65 g (=̂ 67 mmol) TiBr4 wurden in 120 mL DCM gelo¨st.
Zu dieser Lo¨sung wurden langsam 9.64 g (11.5 mL, =̂ 70 mmol) CpSiMe3 zugetropft
und die Reaktionsmischung anschließend 2 h lang geru¨hrt. Nach dem Abziehen des
Lo¨sungsmittels wurde das restliche TiBr4 bei 1× 10−2 mbar und 70 ◦C sublimiert. Die
restliche flu¨ssige Phase wurde bei 1 × 10−2 mbar und 100 ◦C destilliert. Durch erneu-
te Sublimation bei 6 × 10−6 mbar und 120 ◦C konnte das orangerote Produkt isoliert
werden.
Ausbeute: 19.68 g (=̂ 83 %) einer orangefarbenen pulverfo¨rmigen Substanz.
3.2.4.2.2. Lithium tert-Butylborhydrid LiH3Bt-Bu
Bei der Herstellung von LiH3Bt-Bu nach Kap. 3.2.4.1.3 was festzustellen, dass (Oi -
Pr)2AlH nur schwer abzutrennen war. Da dies sich sto¨rend auf die weitere Reaktion
7
auswirkt, wurde ein anderer Syntheseweg (Schema 3.4) gewa¨hlt.
Schema 3.4
7Reaktion zu [CpTi(X)H3Bt-Bu]2 (X=Cl, Br)
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In einem 250 mL Schlenkkolben wurden 47.36 mL (80.5 mmol) t-BuLi (1.7 M in Pen-
tan) und 50 mL Hexan vorgelegt. Die Lo¨sung wurde auf -78 ◦C (i -PrOH/Trockeneis-
Bad) geku¨hlt. Innerhalb von 30 min. wurden 11 mL (81 mmol) H3B · SMe2 zugetropft.
Dabei fiel ein weißer Feststoff aus, der aus LiH3Bt-Bu und LiBH4 bestand. Anschlie-
ßend wurde die Reaktionsmischung auf Raumtemperatur erwa¨rmt und u¨ber Nacht
geru¨hrt. Da das Nebenprodukt LiBH4 bei Raumtemperatur nicht lo¨slich ist, wurde es
durch Filtration entfernt. Das Filtrat wurde bis zur Ha¨lfte eingeengt und bei -30 ◦C
zur Kristallisation gebracht. Das entstandene Produkt wurde filtriert und im Vakuum
getrocknet.
11B-NMR : δ = -21.3 (THF-d8)
Ausbeute: 5.52 g (=̂ 88 %) eines weißen Feststoffs.
3.2.4.2.3. Bis[(h5-cyclopentadienyl)halogeno(tert-butyltrihydro-borato)titan(III)]-
[CpTi(X)H3Bt-Bu]2 (X=Cl, Br)
Schema 3.5
Zu 1.08 g (=̂ 4.92 mmol) CpTiCl3 (Kap. 3.2.4.1.1) bzw. 1.56 g (=̂ 4.42 mmol) CpTiBr3
(Kap. 3.2.4.2.1) in 20 mL THF wurden bei −78 ◦C (i -PrOH / Trockeneis-Bad) langsam
17.57 mL (=̂ 14.76 mmol) (0.84 M in THF) bzw. 18.47 mL (=̂ 12.93 mmol) (0.70 M)
LiH3Bt-Bu-Lo¨sung zugetropft. Beim Erwa¨rmen der Reaktionslo¨sung auf Raumtem-
peratur schlug die gelbe Farbe des Ti4+ in der Lo¨sung nach blau um. Die Reakti-
onsmischung wurde vier Tage weiter geru¨hrt, wobei ein weiterer Farbumschlag nach
gru¨n (Ti3+) beobachtet werden konnte (Bei der Bromid-Verbindung schlug die Far-
be direkt von orangegelb nach gru¨n um). Nach Abziehen des Lo¨sungsmittels wurde
der Ru¨ckstand mit Toluol versetzt und abfiltriert. Anschließend wurde das Filtrat im
Tiefku¨hlschrank auf −30 ◦C abgeku¨hlt. Nach drei Tagen konnten einige gru¨ne Kris-
talle beobachtet werden. Durch grobe Einkristallaufnahme wurde die Struktur des
gewu¨nschten Produkts besta¨tigt. Fu¨r die exakte Strukturanalyse sollte die Lo¨sung
langsam (etwa 2 ◦C/Tag) von Raumtemperatur auf −10 ◦C abgeku¨hlt werden.
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3.2.4.3. Bis[chlorobis(h5-cyclopentadienyl)titan(III)] [Cp2TiCl]2
[Cp2TiCl]2 wurde durch eine Reaktion von TiCl3 mit NaCp (43 ) bzw. MgCp2 (44 ) oder
durch eine Reduktion von Cp2TiCl2 mit aktivierten Aluminium
8 (46 ) hergestellt.
3.2.4.3.1. Reaktion von Titan(III)chlorid TiCl3 und Natriumcyclopentadienid NaCp
Schema 3.6
In einem 250 mL Schlenkkolben wurden 4.98 g (=̂ 32.2 mmol) TiCl3 eingewogen und
mit 80 mL THF versetzt. 5.4 g (=̂ 61.3 mmol) NaCp in 50 mL THF wurden u¨ber
einen Tropftrichter langsam zugetropft. Hierbei ist zu beachten, dass das Stoffmen-
genverha¨ltnis von TiCl3 und NaCp nicht gro¨ßer als 1 : 1.9 ist, um die Bildung von
Cp3Ti zu vermeiden. Nach ca. 1 h wurde das THF abgezogen und der Ru¨ckstand
u¨ber Nacht getrocknet. Der getrocknete Ru¨ckstand wurde in eine Extraktionshu¨lse
u¨berfu¨hrt und in einem Soxhlett-Extraktor u¨ber Nacht bei einer O¨lbadtemperatur
von 100 ◦C in 150 mL Benzol extrahiert. Das Produkt wurde danach 2 Wochen bei
Raumtemperatur kristallisiert.
3.2.4.3.2. Reaktion von Titan(III)chlorid TiCl3 und Magnesiumdicyclopentadie-
nid MgCp2
Schema 3.7
8Aluminiumfolie wird durch Reaktion mit gesa¨ttigten HgCl2- bzw. HgNO3-Lo¨sung aktiviert (45 ).
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In einem 100 mL Schlenkkolben wurden 1.04 g (=̂ 6.55 mmol) TiCl3 und 2.09 g -
(=̂ 13.54 mmol) MgCp2 abgewogen. 20 mL THF wurden tropfenweise zu der Mischung
gegeben. Die Mischung wurde 30 min. bei 80 ◦C unter Ru¨ckfluss erhitzt und dann abfil-
triert. Danach wurde das THF im Vakuum bei Raumtemperatur vollsta¨ndig abgezogen
und der feste Ru¨ckstand im Vakuum weiter getrocknet. U¨berschu¨ssiges MgCp2 wurde
durch Sublimation bei 1× 10−2 mbar und 110 ◦C von der Reaktionsmischung getrennt
und das Produkt anschließend bei 1× 10−2 mbar und 170 ◦C sublimiert.
3.2.4.3.3. Reduktion von Dichlorobis(h5-cyclopentadienyl)Titan(IV) Cp2TiCl2 mit
aktiviertem Aluminium
Schema 3.8
3.32 g (=̂ 13.3 mmol) Cp2TiCl2 und ca. 0.7 g (=̂ 25.9 mmol, U¨berschuss) aktivier-
tes Aluminium wurden in einem 100 mL Schlenkkolben vorgelegt. Anschließend wur-
den 150 mL THF zugegeben und das Reaktionsgemisch fu¨r 90 min. geru¨hrt. Dabei
vera¨nderte sich die Farbe ins gelblich-gru¨ne. Das entstandene Produkt wurde mit
50 mL Ether gewaschen, bei Raumtemperatur 15 min. geru¨hrt, abfiltriert und anschlie-
ßend in einer Fritte noch zweimal mit je 10− 20 mL Ether gewaschen, um das Alumi-
nium in das Etherat zu u¨berfu¨hren und dieses von dem Produkt zu trennen. Danach
wurde es erneut filtriert, das erhaltene Produkt trocken gezogen und in einen 10 mL
Schlenkkolben u¨berfu¨hrt. Nun wurden 60 mL Toluol zugegeben und das Gemisch fu¨r
3 Tage bei Raumtemperatur stehengelassen. Danach erfolgte eine letzte Filtration und
Trocknung des Produkts.
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3.2.4.4. Dichlorobis(h5-cyclopentadienyl)diethylalantitan(III) Cp2TiCl2Al(Et)2
Schema 3.9
In einem 100 mL Schlenkkolben wurden 2.45 g (=̂ 10 mmol) Cp2TiCl2 in 35 mL He-
xan vorgelegt. 25 mL (=̂ 25 mmol) AlEt3-Lo¨sung (1 M in Hexan) wurden langsam
zugetropft, wobei eine Gasentwicklung (eine Gasmischung von Ethan und Ethen)
beobachtet werden konnte. Die blaue Reaktionslo¨sung wurde fu¨r eine Stunde unter
Ru¨ckfluß bei 70 ◦C geru¨hrt und langsam auf Raumtemperatur abgeku¨hlt. Dann wurde
die Lo¨sung u¨ber Nacht bei −40 ◦C gelagert. Die blauen Kristalle wurden kalt abfiltriert
und unter Vakuum getrocknet und zweimal mit 20 mL Hexan umkristallisiert.
Ausbeute: 2.24 g (=̂ 67 %) blaue nadelfo¨rmige Kristalle.
3.2.4.5. Cyclohexylammoniumtrichlorocuprat(II) [(C6H11NH3)CuCl3]
3 g (=̂ 22.3 mmol) CuCl2 und 3 g (=̂ 10.3 mmol) C6H11NH2HCl wurden in 1-Propanol
gelo¨st. Die Reaktionslo¨sung wurde fu¨r 3 h bei Raumtemperatur geru¨hrt. Die entste-
hende Lo¨sung fa¨rbte sich violett.
Schema 3.10
Das 1-Propanol wurde nun im Vakuum abgezogen, bis erste nadelfo¨rmige Kristalle
entstanden. Die Lo¨sung wurde mit den Kristallen in eine flache Schale gegeben, wo
das restliche 1-Propanol verdampfte und ro¨tliche Kristalle entstanden. Die noch be-
stehenden Verunreinigungen wurden durch erneute Umkristallisation entfernt und die
Kristalle im Vakuum getrocknet.
Ausbeute: 2.11 g (=̂ 76 %) einer ro¨tlich kristallinen Substanz.
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3.2.4.6. Kupfer(II)-Ca¨siumchlorid CuCsCl3
1 g (=̂ 7.4 mmol) CuCl2 und 0.8 g (=̂ 4.7 mmol) CsCl wurden in Wasser gelo¨st, wobei
eine hellblaue Lo¨sung entstand.
Schema 3.11
Beim Eindampfen fa¨rbte sich die Lo¨sung gru¨n, wa¨hrend sich granatrote Kristalle bil-
deten. Da die Kristalle uneinheitlich aussahen, wurden sie umkristallisiert.
Ausbeute: 1.17 g (=̂ 82 %) einer granatro¨tlichen kristallinen Substanz.
3.2.5. Lanthanoid-Komplexe
3.2.5.1. Entwa¨sserung von Lanthanoidhalogenid-hydrat LnX3 · x H2O
Der Versuch, kristallwasserhaltiges Lanthanoidhalogenid LnX3 · x H2O (Ln=Sm,Gd ;
X=Cl,Br ; x ≥ 6) durch einfaches Erhitzen zu entwa¨ssern, wu¨rde zwangsla¨ufig gema¨ß
Schema 3.12 durch die Bildung des Oxidhalogenids zu starken Einbußen fu¨hren.
Schema 3.12
Die Neigung zur Hydrolyse la¨ßt sich durch Zugabe von Substanzen unterdru¨cken,
die in der Lage sind, Halogenwasserstoff gema¨ß Schema 3.13 abzuspalten. Fu¨r den
vorliegenden Fall hat sich das entsprechende Ammoniumhalogenid (z.B. NH4X) als
Hilfsreagenz bewa¨hrt, da es zum einen die oben genannte Bedingung erfu¨llt und zum
anderen isolierbare Zwischenstufen wie (NH4)3LnX6 nachgewiesen werden, deren Zer-
fall bei ho¨heren Temperaturen direkt LnX3 liefert.
Schema 3.13
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Tabelle 3.2.: Aufheizplan zur Darstellung von LnX3 aus LnX3 · x H2O und NH4X.
Stufe Reaktion T p Dauer
[◦C] [mbar] [Tage]
I Entfernung des Großteils an Kristallwasser 180 1× 10−2 2
II Entfernung von u¨berschu¨ssigem NH4X 200 1× 10−2 3
III Pyrolyse der Ammoniumkomplexe 500 1× 10−6 2
IV Reinigung des wasserfreien LnX3 durch Sublimation 700 1× 10−6 3
Im ersten Reaktionsschritt wird ein terna¨res Ammoniumhalogenid der Form (NH4)3LnX6
gebildet, das sich im zweiten Schritt bei ho¨heren Temperatur entweder direkt oder u¨ber
Zwischenstufen wie (NH4)2LnX5 bzw. (NH4)Ln2X7 zum Trihalogenid LnX3 zersetzt.
Die folgenden Gleichungen veranschaulichen diese kombinierte Sa¨ure-Base- und Kom-
plexbildungsreaktion, wobei NH4X als Sa¨ure wirkt, und den anschließenden Zerfall des
entstandenen Komplexes.
Schema 3.14
Das Gemisch aus dem wasserhaltigen LnX3 und dem sechsfachen molaren U¨berschuß
an NH4X, das durch sorgfa¨ltiges Zerkleinern im Mo¨rser innig vermengt werden muß,
wird fein gepulvert in ein Quarzrohr gegeben und langsam nach dem in Tabelle 3.2
angegebenen Aufheizplan in einem Ro¨hrenofen erhitzt. Schnelleres Erhitzen erho¨ht
nicht nur die Gefahr der Hydrolyse, sondern vermindert auch die Ausbeute, weil Tri-
halogenid vom sublimierenden NH4X mechanisch mitgerissen wird.
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3.2.5.2. Darstellung von Tris(h5-cyclopentadienyl)Gadolinium(III) GdCp3 und
Bromobis(h5-cyclopentadienyl)Samarium(III) SmCp2Br
Die Verbindungen GdCp3 bzw. SmCp2Br entsteht aus wasserfreiem sublimiertem GdCl3
bzw. SmBr3 (siehe 3.2.5.1)und NaCp im entsprechenden sto¨chiometrischen Verha¨ltnis
nach :
Schema 3.15
bzw.
Schema 3.16
Die Edukte wurden unter Luftaufschluß eingewogen. Es wurde zuna¨chst ein Stoff-
mengenverha¨ltnis GdCl3 : NaCp von 1 : 5 eingehalten, das spa¨ter ohne irgendwelche
Nachteile bis auf 1 : 3.2 reduziert werden konnte (47 ).
Bei der Herstellung von SmCp2Br wurden die Edukte im Stoffmengenverha¨ltnis von
1 : 1.9 gemischt, um die Bildung von SmCp3 auszuschließen.
Die eingesetzte Menge an wasserfreiem LnX3 lag etwa bei 2-4 mmol.
30-50 mL des Lo¨sungs- bzw. Suspensionsmittel wurden in den Reaktionskolben, der
dazu mit flu¨ssigem Stickstoff geku¨hlt wurde, einkondensiert. Nach Zugabe des Lo¨sungs-
bzw. Suspensionsmittel wurde die Ku¨hlung entfernt und 2-4 Tage bei Raumtemperatur
geru¨hrt. Die Isolierung der Produkte erfolgte durch Abziehen des Lo¨sungsmittels im
Vakuum bei 1× 10−2 mbar.
Sublimation bei 1 × 10−6 mbar und 190 ◦C fu¨hrte nach 4-5 Tage zu pulverfo¨rmigen
weiß-gelben (GdCp3) bzw. gelben (SmCp2Br) Produkten.
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3. Experimenteller Teil
Es hat sich herausgestellt, dass Benzol als Reaktionsmedium fu¨r diese Reaktion im
Vergleich zu THF besser geeignet ist. Benzol lo¨st zwar weder Edukte noch Produkte
in besonders hohem Maße, es bildet aber auch keine unerwu¨nschten Lewis-Sa¨ure-Base-
Addukte. Bei der Verwendung von THF liegen im Reaktionsgemisch die Addukte
LnCp3 · n THF (n=1-3) bzw. LnCp2X · m THF (m=1-2) vor (48 ).
Zur Gewinnung von Einkristallen gibt es zwei verschiedene Methoden:
• Es wurde eine langsamere Sublimation bei etwa 145 ◦C (GdCp3) bzw. 185 ◦C
(SmCp2Br) in einer evakuierten (1× 10−6 mbar) und abgeschmolzenen Glasam-
pulle durchgefu¨hrt. Diese Ampulle tauchte 3-4 cm tief in einen Spezialofen ein. In
dem so entstehenden Temperaturgefa¨lle sublimierte das Substanzpulver inner-
halb eines Monats in kristalliner Form an der Ampullenwandung kurz oberhalb
der Heizquelle. Die Ampulle wurde in einem leicht schra¨g stehenden Ro¨hrenofen
platziert, wobei sich die Substanz in der Mitte des Ofens befinden und das ab-
geschmolzene Ende aus dem Ofen herausragen sollte. Die O¨ffnungen des Ofens
wurden mit Mineralwolle verschlossen und das Rohprodukt bei 145 ◦C (GdCp3)
bzw. 185 ◦C (SmCp2Br) langsam sublimiert. Es ist wichtig, die Temperatur des
Ro¨hrenofens nur langsam zu steigern, da der Thermoregler recht ungenau ist.
Wenn sich erste Kristallite gebildet hatten (bei ca. 140 ◦C), wurde die Tempe-
ratur um etwa 3 − 4 ◦C erho¨ht, um das Wachstum der Kristalle gegenu¨ber der
Keimbildung zu bevorteilen, da andernfalls sehr viele kleine Kristalle entstanden.
Abbildung 3.2.:
Versuchsaufbau zur Gewinnung der
Einkristalle von GdCp3 bzw. SmCp2Br.
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3.2. Pra¨parativer Teil
• Bei der zweiten Methode wurde die Sublimation ebenfalls in einer evakuierten
(1×10−6 mbar) und abgeschmolzenen Glasampulle durchgefu¨hrt. Diese Ampulle
tauchte in ein O¨lbad ein, in dem sich eine Metallplatte befand (Abb. 3.2). Die
Heizplatte wurde auf 145 ◦C (GdCp3) bzw. 185
◦C (SmCp2Br) eingestellt. In die-
ser Konstruktion gibt es drei verschiedene Temperatur-Bereiche : (i) Bereich 1:
Der Bereich im O¨lbad unter der Metallplatte. Die Temperatur in diesem Bereich
war durch die Heizplatte einstellbar. Hier bildete sich das Rohprodukt der ersten
Sublimation. (ii) Bereich 2: Der Bereich im O¨lbad oberhalb der Metallplatte. Die
Temperatur in diesem Bereich lag ungefa¨hr 10-20 % niedriger als die Tempera-
tur in Bereich 1. Hier kristallisierten meist große und mittelgroße Kristalle. (iii)
Bereich 3: Der Bereich oberhalb der O¨lbadoberfla¨che. Die Temperatur in diesem
Bereich war die niedrigste von allen Bereichen. Hier kristallisierte eine Mischung
aus mittelgroßen und kleinen Kristallen.
Das Abschmelzen der Ampulle erfolgte im Hochvakuum durch den Glasbla¨ser. Un-
ter Normaldruck (leichter Argonfluß durch die Anlage, wobei ein Hahn offen stehen
muss) erfolgt eine Verju¨ngung der Abschmelzstelle (bei Verwendung einer Ampulle
mit schmaler Abschmelzstelle ko¨nnte dieser Schritt eingespart werden). Danach wur-
de Hochvakuum auf die Ampulle gezogen und diese anschließend abgeschmolzen.
Allgemein gilt, dass para- und insbesondere ferromagnetische Verunreinigungen a¨ußerst
sorgfa¨ltig vermieden werden mu¨ssen. Deswegen verwendet man hier keine laboru¨blichen
Edelstahlspatel sondern Aluminiumspatel. Zum Anritzen der Glasampulle ist jedoch
ein Glasschneider aus Stahl vonno¨ten, der (wenn auch in sehr geringem Maße) immer
einen gewissen Abrieb an der Schnittstelle hinterla¨sst, welcher beim Aufbrechen der
Ampulle durch das in die Ampulle hineinstro¨mende Argon das Produkt verunreini-
gen kann. Um dies zu vermeiden, ist stets ein kleines Zellstofftuch mit einzuschleusen,
mit welchem die angeritzte Stelle vor dem Aufbrechen vorsichtig abgewischt werden
muß.
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4. Zusammenfassung und Ausblick
Die vorliegende Arbeit bescha¨ftigt sich mit der Synthese, Kristallstrukturbestimmung
und magnetischen Untersuchung einiger Cyclopentadienyl-Derivate von Ti3+ (3d1),
Gd3+ (4f7) und Sm3+ (4f5). Außerdem wurden ebenfalls zwei Cu2+-Komplexe (3d9)
synthetisiert und charakterisiert.
Folgende paramagnetische Verbindungen wurden synthetisiert, charakterisiert und ma-
gnetisch untersucht :
3d-Systeme :
• Bis[(η5-cyclopentadienyl)iso-propoxyl(tert-butyltrihydro-borato)titan(III)]
[CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2
• Bis[(η5-cyclopentadienyl)chloro(tert-butyltrihydro-borato)titan(III)]
[CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2
• Bis[(η5-cyclopentadienyl)bromo(tert-butyltrihydro-borato)titan(III)]
[CpTi(Br)H3Bt-Bu]2
• Dichlorobis(η5-cyclopentadienyl)diethylalantitan(III) Cp2TiCl2Al(Et)2
• Cyclohexylammoniumtrichlorocuprat(II) (C6H11NH3)CuCl3
• Ca¨siumtrichlorocuprat(II) CsCuCl3
4f-Systeme :
• Tris(η5-cyclopentadienyl)Gadolinium(III) GdCp3
• Bromobis(η5-cyclopentadienyl)Samarium(III) 1∞[SmCp2Br]
Die Synthese erfolgte entweder durch eine etablierte Methode (gegebenfalls mit A¨nde-
rungen) oder durch eine spezielle Transmetallierungsreaktion in Toluol bzw. Benzol.
Eine detaillierte Analyse erfolgte durch Ro¨ntgendiffraktometrie, Massenspektroskopie
und SQUID-Magnetometrie.
Die Kristallstruktur von [CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2, [CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2, [CpTi(Br)H3Bt-
Bu]2 und GdCp3 wurde durch ro¨ntgenographische Einkristallstrukturbestimmung auf-
gekla¨rt.
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4. Zusammenfassung und Ausblick
Die Messung der magnetischen Suszeptibilita¨t im Temperaturbereich zwischen 1.7 K
und 300 K erfolgte mit einem SQUID-Magnetometer unter Verwendung eines Kali-
brierungsverfahrens fu¨r molekularen Magnetismus. Die Anpassungsrechnung wurde
mit dem Computerprogramm CONDON durchgefu¨hrt.
Bei den homodinuklearen Ti3+-Verbindungen existiert ein Zusammenhang zwischen
Struktur (Metall-Metall-Abstand, Verbru¨ckungswinkel, Art der verbru¨ckenden und
terminalen Liganden) und magnetischen Eigenschaften (Spin-Spin-Kopplungsparameter
Jex). Dadurch kann man die magnetischen Eigenschaften einer homodinuklearen Ver-
bindung anhand ihrer Struktur voraussagen.
Das Verhalten der magnetischen Eigenschaften in Cp2TiCl2Al(Et)2 wird als single-Ion
charakterisiert und dient als Referenz zur Beschreibung der magnetischen Eigenschaf-
ten der homodinuklearen Verbindungen. Es wurde eine Anpassungsrechnung in einer
tetraedrischen Umgebung unter Beru¨cksichtigung der Spin-Bahn-Kopplung HSB, des
Ligandenfeldeffektes HLF und des a¨ußeren Magnetfeldes Hmag durchgefu¨hrt.
Die magnetische Suszeptibilita¨t der Lanthanoid-Komplexe mit der Elektronenkonfigu-
ration 4f7 (Gd3+) kann durch das Curie- bzw. das Curie-Weiss-Gesetz u¨ber weite
Temperaturbereiche beschrieben werden. Abweichungen vom Curie-Weiss-Verhalten
im Tieftemperaturbereich ko¨nnen mit Kristallfeldeffekten, der Spin-Bahn-Kopplung
und magnetischen Wechselwirkungen zusammenha¨ngen.
Die Verbindung Cp2SmBr kristallisiert in Form von eindimensional-unendlichen Ket-
ten (wie 1∞[GdCp2Br]). Die magnetischen Eigenschaften von
1
∞[SmCp2Br] a¨hneln de-
nen des freien Sm3+-Ions. Aufgrund energetisch eng liegender Multipletts weist auch
µeff des freien Sm
3+-Ions eine Temperaturabha¨ngigkeit auf. Um herauszufinden, ob
sich Sm–Sm-Wechselwirkungen nachweisen lassen, sind Anpassungsrechnungen unter
Beru¨cksichtigung des Ligandenfeldeffekts erforderlich.
Die beiden untersuchten Cu-Verbindungen zeigen Curie-Paramagnetismus. CsCuCl3
zeigt eine geringe Abweichung vom Curie-Verhalten. Der Wert θp = –1.2 K ist relativ
klein und fu¨hrt unterhalb von 50 K zur Abweichung von der Curie-Weiss-Geraden.
Diese Verbindung zeigt eine schwache antiferromagnetische Wechselwirkung. Im Ge-
gensatz dazu zeigt (C6H11NH3)CuCl3 eine relativ starke ferromagnetische Cu–Cu-
Wechselwirkung und noch kein Curie-Weiss-Verhalten im Hochtemperaturbereich
(T = 300 K). Es la¨sst sich aber erkennen, dass der fu¨r T > 300 K zu erwartende
lineare χ−1m –T -Verlauf nach Extrapolation auf χ
−1
m =0 zu θp > 60 K fu¨hren wird.
Die Eignung der untersuchten Komplexe als Bausteine zur Bildung von heterodi-
nuklearen d–f-Systemen muss noch analysiert werden. Aufgrund der unterschiedli-
chen Anforderungen im Hinblick auf sterische Ordnung, Lo¨slichkeit und Redox Ei-
genschaften ist die Mo¨glichkeit zur Bildung solcher Komplexe durch eine einfache
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Lewis-Sa¨ure-Base-Reaktion stark eingeschra¨nkt. Die gewu¨nschten dinuklearen Ver-
bindungen sind interessante Spezies fu¨r die Untersuchung der intramolekularen d–
f-Austauschwechselwirkungen, weil die Halogen-Verbru¨ckung gea¨ndert werden kann.
Aus diesem Grund mu¨ssten auch andere pra¨parative Methoden zu ihrer Darstellung,
z.B. Reaktionen in der Gasphase, entwickelt werden.
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A. Magnetische Daten
Tabelle A.1.: Suszeptibilita¨tsdaten von [CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2
Mess-Nr.: 2642; Proben-Nr.: 818; Probenmasse : 2.89 mg;
Quarzmasse: 18.16 mg; χdiam = −414.34× 10−11 m3 mol−1; B0 = 0.1 T
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
2.00 5.6215E-08 1.7789E+07 0.268 152.01 7.0542E-09 1.4176E+08 0.826
4.00 3.3035E-08 3.0271E+07 0.290 154.02 7.0413E-09 1.4202E+08 0.831
6.00 2.4488E-08 4.0836E+07 0.306 156.02 7.0278E-09 1.4229E+08 0.835
8.00 2.0769E-08 4.8150E+07 0.325 158.02 7.0249E-09 1.4235E+08 0.840
10.00 1.9139E-08 5.2249E+07 0.349 160.02 7.0290E-09 1.4227E+08 0.846
12.00 1.9019E-08 5.2578E+07 0.381 162.02 7.0006E-09 1.4285E+08 0.850
14.00 1.1493E-08 8.7013E+07 0.320 164.02 6.9939E-09 1.4298E+08 0.854
16.00 1.1203E-08 8.9262E+07 0.338 166.02 7.0007E-09 1.4284E+08 0.860
18.00 1.0927E-08 9.1516E+07 0.354 168.02 6.9858E-09 1.4315E+08 0.864
20.00 1.0579E-08 9.4524E+07 0.367 170.02 6.9389E-09 1.4412E+08 0.866
22.00 1.0278E-08 9.7294E+07 0.379 172.02 6.9644E-09 1.4359E+08 0.873
24.00 1.0013E-08 9.9871E+07 0.391 174.02 6.9704E-09 1.4346E+08 0.879
26.00 9.7614E-09 1.0245E+08 0.402 176.02 6.9526E-09 1.4383E+08 0.883
28.00 9.5898E-09 1.0428E+08 0.413 178.02 6.9031E-09 1.4486E+08 0.884
30.00 9.3684E-09 1.0674E+08 0.423 180.02 6.9398E-09 1.4410E+08 0.892
32.00 9.2199E-09 1.0846E+08 0.433 182.03 6.9393E-09 1.4411E+08 0.897
34.00 9.0382E-09 1.1064E+08 0.442 184.02 6.9315E-09 1.4427E+08 0.901
36.00 8.8926E-09 1.1245E+08 0.451 186.02 6.9074E-09 1.4477E+08 0.904
38.00 8.7801E-09 1.1389E+08 0.461 188.03 6.8990E-09 1.4495E+08 0.909
40.00 8.6817E-09 1.1519E+08 0.470 190.02 6.8974E-09 1.4498E+08 0.913
42.00 8.5550E-09 1.1689E+08 0.478 192.02 6.8703E-09 1.4555E+08 0.916
44.00 8.4584E-09 1.1823E+08 0.487 194.02 6.9042E-09 1.4484E+08 0.923
46.00 8.3785E-09 1.1935E+08 0.495 196.02 6.8889E-09 1.4516E+08 0.927
48.00 8.2810E-09 1.2076E+08 0.503 198.03 6.8917E-09 1.4510E+08 0.932
50.00 8.2500E-09 1.2121E+08 0.512 200.02 6.8736E-09 1.4548E+08 0.935
52.00 8.1488E-09 1.2272E+08 0.519 201.97 6.8698E-09 1.4557E+08 0.940
54.00 8.1114E-09 1.2328E+08 0.528 203.97 6.8917E-09 1.4510E+08 0.946
56.00 8.0493E-09 1.2423E+08 0.536 205.97 6.8745E-09 1.4547E+08 0.949
58.00 8.0083E-09 1.2487E+08 0.544 207.98 6.8654E-09 1.4566E+08 0.953
60.01 7.9420E-09 1.2591E+08 0.551 209.97 6.8699E-09 1.4556E+08 0.958
62.00 7.8708E-09 1.2705E+08 0.557 211.98 6.8678E-09 1.4561E+08 0.963
64.01 7.8563E-09 1.2729E+08 0.566 213.97 6.8799E-09 1.4535E+08 0.968
66.01 7.7903E-09 1.2837E+08 0.572 215.97 6.8790E-09 1.4537E+08 0.972
siehe na¨chste Seite
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T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
68.01 7.7838E-09 1.2847E+08 0.580 217.97 6.8698E-09 1.4557E+08 0.976
70.01 7.7239E-09 1.2947E+08 0.587 219.97 6.8349E-09 1.4631E+08 0.978
72.02 7.7472E-09 1.2908E+08 0.596 221.97 6.8694E-09 1.4557E+08 0.985
74.01 7.7023E-09 1.2983E+08 0.602 223.97 6.8572E-09 1.4583E+08 0.989
76.01 7.6642E-09 1.3048E+08 0.609 225.97 6.8572E-09 1.4583E+08 0.993
78.01 7.6116E-09 1.3138E+08 0.615 227.97 6.8366E-09 1.4627E+08 0.996
80.01 7.6114E-09 1.3138E+08 0.623 229.97 6.8327E-09 1.4635E+08 1.000
82.02 7.5842E-09 1.3185E+08 0.629 231.97 6.8952E-09 1.4503E+08 1.009
84.02 7.5480E-09 1.3249E+08 0.635 233.97 6.8629E-09 1.4571E+08 1.011
86.01 7.5362E-09 1.3269E+08 0.642 235.97 6.8392E-09 1.4622E+08 1.013
88.02 7.5099E-09 1.3316E+08 0.649 237.97 6.8127E-09 1.4678E+08 1.016
90.01 7.4627E-09 1.3400E+08 0.654 239.97 6.8294E-09 1.4643E+08 1.021
92.01 7.4560E-09 1.3412E+08 0.661 241.97 6.8449E-09 1.4609E+08 1.027
94.01 7.4306E-09 1.3458E+08 0.667 243.97 6.8170E-09 1.4669E+08 1.029
96.01 7.4116E-09 1.3492E+08 0.673 245.97 6.8267E-09 1.4648E+08 1.034
98.02 7.3810E-09 1.3548E+08 0.679 247.97 6.8142E-09 1.4675E+08 1.037
100.01 7.3605E-09 1.3586E+08 0.684 249.97 6.8115E-09 1.4681E+08 1.041
102.02 7.3694E-09 1.3570E+08 0.692 251.97 6.7690E-09 1.4773E+08 1.042
104.02 7.3631E-09 1.3581E+08 0.698 253.97 6.7980E-09 1.4710E+08 1.048
106.02 7.2715E-09 1.3752E+08 0.700 255.97 6.8169E-09 1.4669E+08 1.054
108.01 7.3096E-09 1.3681E+08 0.709 257.97 6.8097E-09 1.4685E+08 1.057
110.01 7.2801E-09 1.3736E+08 0.714 259.97 6.8041E-09 1.4697E+08 1.061
112.02 7.2690E-09 1.3757E+08 0.720 261.98 6.7893E-09 1.4729E+08 1.064
114.01 7.2510E-09 1.3791E+08 0.725 263.97 6.8227E-09 1.4657E+08 1.071
116.01 7.2462E-09 1.3800E+08 0.731 265.97 6.8158E-09 1.4672E+08 1.074
118.02 7.2335E-09 1.3825E+08 0.737 267.98 6.7933E-09 1.4720E+08 1.076
120.02 7.2154E-09 1.3859E+08 0.742 269.97 6.8481E-09 1.4603E+08 1.085
122.01 7.2244E-09 1.3842E+08 0.749 271.97 6.8010E-09 1.4704E+08 1.085
124.02 7.1996E-09 1.3890E+08 0.754 273.97 6.7833E-09 1.4742E+08 1.088
126.02 7.1851E-09 1.3918E+08 0.759 275.97 6.8427E-09 1.4614E+08 1.096
128.02 7.1915E-09 1.3905E+08 0.765 277.97 6.8079E-09 1.4689E+08 1.097
130.02 7.1313E-09 1.4023E+08 0.768 279.97 6.8316E-09 1.4638E+08 1.103
132.02 7.1569E-09 1.3973E+08 0.775 281.97 6.8089E-09 1.4687E+08 1.105
134.02 7.1868E-09 1.3914E+08 0.783 283.97 6.8226E-09 1.4657E+08 1.110
136.02 7.1127E-09 1.4059E+08 0.785 285.97 6.8239E-09 1.4654E+08 1.114
138.02 7.1227E-09 1.4040E+08 0.791 287.97 6.8225E-09 1.4657E+08 1.118
140.01 7.1081E-09 1.4069E+08 0.796 289.97 6.8461E-09 1.4607E+08 1.124
142.02 7.1070E-09 1.4071E+08 0.801 291.97 6.8957E-09 1.4502E+08 1.132
144.02 7.0955E-09 1.4094E+08 0.806 293.97 6.9023E-09 1.4488E+08 1.136
146.02 7.0841E-09 1.4116E+08 0.811 295.96 6.8295E-09 1.4642E+08 1.134
148.02 7.0120E-09 1.4261E+08 0.813 297.97 6.8621E-09 1.4573E+08 1.141
150.02 7.0617E-09 1.4161E+08 0.821 299.97 6.9421E-09 1.4405E+08 1.151
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Tabelle A.2.: Suszeptibilita¨tsdaten von [CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2
Mess-Nr.: 2776; Proben-Nr.: 892; Probenmasse : 2.93 mg;
Quarzmasse: 17.06 mg; χdiam = −406.6× 10−11 m3 mol−1; B0 = 0.5 T
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
1.94 3.3289E-08 3.0040E+07 0.203 154.98 1.3934E-09 7.1766E+08 0.371
4.88 1.5486E-08 6.4576E+07 0.219 159.98 1.3891E-09 7.1989E+08 0.376
9.80 9.1307E-09 1.0952E+08 0.239 164.98 1.3560E-09 7.3744E+08 0.377
15.01 6.7146E-09 1.4893E+08 0.253 169.98 1.3489E-09 7.4135E+08 0.382
20.00 5.3552E-09 1.8674E+08 0.261 174.98 1.3361E-09 7.4846E+08 0.386
25.00 4.8596E-09 2.0578E+08 0.278 179.98 1.2960E-09 7.7161E+08 0.385
30.00 4.4548E-09 2.2448E+08 0.292 184.98 1.3228E-09 7.5599E+08 0.395
35.00 4.1118E-09 2.4320E+08 0.303 189.98 1.2910E-09 7.7459E+08 0.395
40.00 3.8310E-09 2.6103E+08 0.312 194.98 1.3186E-09 7.5836E+08 0.405
45.00 3.6148E-09 2.7664E+08 0.322 199.98 1.2364E-09 8.0881E+08 0.397
50.00 3.4217E-09 2.9225E+08 0.330 204.98 1.2333E-09 8.1087E+08 0.401
55.00 3.1989E-09 3.1261E+08 0.335 209.97 1.2367E-09 8.0862E+08 0.407
60.00 3.0283E-09 3.3022E+08 0.340 214.97 1.2616E-09 7.9262E+08 0.415
64.99 2.8187E-09 3.5477E+08 0.341 219.98 1.2853E-09 7.7805E+08 0.424
69.99 2.5107E-09 3.9829E+08 0.334 224.97 1.2311E-09 8.1226E+08 0.420
74.99 2.2241E-09 4.4963E+08 0.326 229.97 1.2353E-09 8.0954E+08 0.425
79.99 2.0196E-09 4.9514E+08 0.321 234.97 1.2064E-09 8.2891E+08 0.425
84.99 1.8616E-09 5.3718E+08 0.317 239.97 1.1990E-09 8.3405E+08 0.428
89.99 1.8301E-09 5.4641E+08 0.324 244.97 1.1959E-09 8.3616E+08 0.432
94.99 1.6814E-09 5.9475E+08 0.319 249.98 1.2471E-09 8.0189E+08 0.445
99.99 1.6786E-09 5.9572E+08 0.327 254.98 1.2487E-09 8.0086E+08 0.450
105.00 1.6422E-09 6.0894E+08 0.331 259.97 1.3058E-09 7.6581E+08 0.465
109.99 1.6073E-09 6.2218E+08 0.335 264.98 9.8587E-10 1.0143E+09 0.408
114.97 1.5596E-09 6.4121E+08 0.338 269.98 1.4201E-09 7.0419E+08 0.494
119.99 1.5480E-09 6.4600E+08 0.344 274.98 1.3376E-09 7.4762E+08 0.484
124.99 1.5046E-09 6.6464E+08 0.346 279.98 1.2435E-09 8.0415E+08 0.471
129.99 1.4776E-09 6.7677E+08 0.350 284.97 1.1842E-09 8.4447E+08 0.463
134.98 1.4562E-09 6.8670E+08 0.354 289.98 1.1743E-09 8.5159E+08 0.466
139.98 1.4470E-09 6.9108E+08 0.359 294.98 1.3158E-09 7.5997E+08 0.497
144.99 1.4047E-09 7.1188E+08 0.360 299.98 1.3409E-09 7.4579E+08 0.506
149.98 1.4393E-09 6.9477E+08 0.371
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Tabelle A.3.: Suszeptibilita¨tsdaten von [CpTi(Br)H3Bt-Bu]2
Mess-Nr.: 2987; Proben-Nr.: 981; Probenmasse : 2.43 mg;
Quarzmasse: 20.13 mg; χdiam = −399.20× 10−11 m3 mol−1; B0 = 2, 4 T
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
B0 = 2 T
2.00 1.3044E-07 7.6661E+06 0.407 70.02 2.7738E-10 3.6052E+09 0.111
3.99 8.0711E-08 1.2390E+07 0.453 80.02 -5.4900E-11 -1.8215E+10 0.000
6.00 5.8360E-08 1.7135E+07 0.472 90.01 -3.3256E-10 -3.0070E+09 0.000
8.00 4.6197E-08 2.1646E+07 0.485 100.01 -5.4704E-10 -1.8280E+09 0.000
10.00 3.8746E-08 2.5809E+07 0.497 120.00 -8.4399E-10 -1.1848E+09 0.000
12.00 3.4155E-08 2.9278E+07 0.511 139.99 -1.0071E-09 -9.9298E+08 0.000
14.06 3.1240E-08 3.2010E+07 0.529 159.99 -1.0385E-09 -9.6289E+08 0.000
16.00 1.5258E-08 6.5541E+07 0.394 179.98 -1.0232E-09 -9.7734E+08 0.000
18.00 1.1525E-08 8.6767E+07 0.363 199.98 -8.9174E-10 -1.1214E+09 0.000
20.00 -3.6671E-09 -2.7269E+08 0.000 219.97 -7.5377E-10 -1.3267E+09 0.000
30.00 6.8035E-10 1.4698E+09 0.114 239.98 -6.1972E-10 -1.6136E+09 0.000
40.00 1.4399E-09 6.9450E+08 0.191 259.98 -4.9163E-10 -2.0341E+09 0.000
50.01 1.1022E-09 9.0727E+08 0.187 280.00 -4.0362E-10 -2.4776E+09 0.000
60.01 6.4312E-10 1.5549E+09 0.157 300.00 -2.0196E-10 -4.9515E+09 0.000
B0 = 4 T
2.00 -2.2501E-07 -4.4442E+06 0.000 70.02 -1.7635E-09 -5.6706E+08 0.000
3.99 -3.4574E-08 -2.8923E+07 0.000 80.02 -1.6598E-09 -6.0249E+08 0.000
6.00 -5.6064E-09 -1.7837E+08 0.000 90.01 -1.5534E-09 -6.4377E+08 0.000
8.00 2.4902E-09 4.0157E+08 0.113 100.02 -1.5059E-09 -6.6405E+08 0.000
10.00 5.5169E-09 1.8126E+08 0.187 120.00 -1.3713E-09 -7.2923E+08 0.000
12.00 7.2255E-09 1.3840E+08 0.235 140.03 -1.1954E-09 -8.3653E+08 0.000
14.06 8.5099E-09 1.1751E+08 0.276 159.98 -9.9656E-10 -1.0034E+09 0.000
16.00 9.5451E-09 1.0477E+08 0.312 179.98 -7.2399E-10 -1.3812E+09 0.000
18.00 -3.8877E-09 -2.5722E+08 0.000 199.98 -4.8254E-10 -2.0724E+09 0.000
20.00 -2.0617E-08 -4.8503E+07 0.000 219.99 -2.1750E-10 -4.5977E+09 0.000
30.00 -6.4218E-09 -1.5572E+08 0.000 239.98 3.5672E-11 2.8033E+10 0.074
40.00 -3.3996E-09 -2.9415E+08 0.000 259.99 2.2339E-10 4.4765E+09 0.192
50.01 -2.4204E-09 -4.1315E+08 0.000 279.98 4.5388E-10 2.2032E+09 0.284
60.01 -1.9862E-09 -5.0347E+08 0.000 300.02 6.4547E-10 1.5493E+09 0.351
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Tabelle A.4.: Suszeptibilita¨tsdaten von Cp2TiCl2Al(Et)2
Mess-Nr.: 2922; Proben-Nr.: 971; Probenmasse : 7.07 mg;
Quarzmasse: 26.41 mg; χdiam = −30.38× 10−11 m3 mol−1; B0 = 0.5 T
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
7.50 6.9647E-07 1.4358E+06 1.823 157.48 3.0839E-08 3.2427E+07 1.758
17.50 2.7007E-07 3.7028E+06 1.734 167.48 2.9181E-08 3.4268E+07 1.764
27.50 1.6917E-07 5.9112E+06 1.721 177.50 2.7694E-08 3.6109E+07 1.769
37.50 1.2348E-07 8.0982E+06 1.717 187.48 2.6463E-08 3.7789E+07 1.777
47.50 9.7592E-08 1.0247E+07 1.718 197.47 2.5313E-08 3.9506E+07 1.784
57.51 8.0698E-08 1.2392E+07 1.719 207.46 2.4283E-08 4.1181E+07 1.791
67.52 6.9060E-08 1.4480E+07 1.723 217.45 2.3382E-08 4.2767E+07 1.799
77.52 6.0274E-08 1.6591E+07 1.724 227.45 2.2547E-08 4.4351E+07 1.807
87.53 5.3602E-08 1.8656E+07 1.728 237.44 2.1810E-08 4.5850E+07 1.815
97.52 4.8263E-08 2.0720E+07 1.731 247.37 2.1122E-08 4.7343E+07 1.824
107.51 4.3937E-08 2.2760E+07 1.734 257.37 2.0511E-08 4.8754E+07 1.833
117.50 4.0415E-08 2.4743E+07 1.738 267.35 1.9951E-08 5.0124E+07 1.842
127.49 3.7441E-08 2.6709E+07 1.743 277.40 1.9432E-08 5.1461E+07 1.852
137.49 3.4913E-08 2.8643E+07 1.748 287.34 1.8993E-08 5.2651E+07 1.864
147.49 3.2744E-08 3.0540E+07 1.753 297.48 1.8553E-08 5.3899E+07 1.874
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Tabelle A.5.: Suszeptibilita¨tsdaten von (C6H11NH3)CuCl3 (CHAC)
Mess-Nr.: 2532-3; Proben-Nr.: 777; Probenmasse : 3.47 mg;
Quarzmasse: 15.48 mg; χdiam = −259.24× 10−11 m3 mol−1; B0 = 0.1 T
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
1.71 5.9098E-05 1.6921E+04 8.013 91.98 1.4096E-07 7.0941E+06 2.872
2.00 5.6688E-05 1.7640E+04 8.498 93.98 1.3710E-07 7.2937E+06 2.864
2.25 5.2947E-05 1.8887E+04 8.710 95.98 1.3344E-07 7.4943E+06 2.855
2.50 4.7478E-05 2.1062E+04 8.691 97.97 1.3016E-07 7.6828E+06 2.849
2.75 4.1255E-05 2.4240E+04 8.496 99.97 1.2680E-07 7.8865E+06 2.840
3.00 3.5342E-05 2.8295E+04 8.213 101.97 1.2360E-07 8.0909E+06 2.832
3.25 3.0196E-05 3.3117E+04 7.899 103.97 1.2064E-07 8.2891E+06 2.825
3.50 2.5884E-05 3.8635E+04 7.589 105.97 1.1768E-07 8.4973E+06 2.817
3.75 2.2367E-05 4.4708E+04 7.305 107.96 1.1495E-07 8.6991E+06 2.810
4.00 1.9544E-05 5.1167E+04 7.054 109.96 1.1231E-07 8.9036E+06 2.804
4.25 1.7263E-05 5.7929E+04 6.834 111.95 1.0972E-07 9.1138E+06 2.796
4.50 1.5372E-05 6.5052E+04 6.634 113.96 1.0725E-07 9.3241E+06 2.789
4.75 1.3829E-05 7.2314E+04 6.463 115.96 1.0489E-07 9.5340E+06 2.782
5.00 1.2519E-05 7.9879E+04 6.309 117.95 1.0271E-07 9.7364E+06 2.777
5.25 1.1406E-05 8.7674E+04 6.171 119.95 1.0048E-07 9.9521E+06 2.770
5.50 1.0454E-05 9.5657E+04 6.047 121.95 9.8439E-08 1.0159E+07 2.764
5.75 9.6283E-06 1.0386E+05 5.934 123.95 9.6421E-08 1.0371E+07 2.758
6.00 8.9113E-06 1.1222E+05 5.831 125.95 9.4518E-08 1.0580E+07 2.752
6.25 8.2748E-06 1.2085E+05 5.735 127.94 9.2642E-08 1.0794E+07 2.746
6.50 7.7155E-06 1.2961E+05 5.648 129.94 9.0870E-08 1.1005E+07 2.741
6.75 7.2172E-06 1.3856E+05 5.566 131.93 8.9157E-08 1.1216E+07 2.736
7.00 6.7696E-06 1.4772E+05 5.490 133.94 8.7568E-08 1.1420E+07 2.732
7.25 6.3683E-06 1.5703E+05 5.419 135.93 8.5912E-08 1.1640E+07 2.726
7.50 6.0042E-06 1.6655E+05 5.352 137.93 8.4304E-08 1.1862E+07 2.720
7.75 5.6752E-06 1.7621E+05 5.289 139.93 8.2850E-08 1.2070E+07 2.716
8.00 5.3756E-06 1.8603E+05 5.231 141.92 8.1349E-08 1.2293E+07 2.711
8.50 4.8495E-06 2.0621E+05 5.121 143.92 7.9954E-08 1.2507E+07 2.706
9.00 4.4044E-06 2.2704E+05 5.022 145.92 7.8577E-08 1.2726E+07 2.701
9.50 4.0230E-06 2.4857E+05 4.931 147.91 7.7266E-08 1.2942E+07 2.697
10.00 3.6923E-06 2.7084E+05 4.847 149.92 7.5981E-08 1.3161E+07 2.692
10.48 3.4040E-06 2.9377E+05 4.764 151.91 7.4729E-08 1.3382E+07 2.688
10.95 3.1559E-06 3.1686E+05 4.690 153.91 7.3536E-08 1.3599E+07 2.684
11.43 2.9303E-06 3.4127E+05 4.616 155.93 7.2318E-08 1.3828E+07 2.679
12.00 2.6669E-06 3.7497E+05 4.513 157.99 7.1216E-08 1.4042E+07 2.676
12.50 2.4970E-06 4.0048E+05 4.457 159.91 7.0000E-08 1.4286E+07 2.669
13.00 2.3440E-06 4.2662E+05 4.403 161.91 6.8883E-08 1.4517E+07 2.664
13.50 2.2077E-06 4.5296E+05 4.355 163.90 6.7891E-08 1.4730E+07 2.661
14.00 2.0834E-06 4.7998E+05 4.308 165.90 6.6917E-08 1.4944E+07 2.658
14.50 1.9713E-06 5.0729E+05 4.265 167.89 6.5915E-08 1.5171E+07 2.654
15.00 1.8686E-06 5.3515E+05 4.223 169.90 6.5001E-08 1.5384E+07 2.651
15.50 1.7758E-06 5.6313E+05 4.185 171.88 6.4043E-08 1.5615E+07 2.647
16.00 1.6899E-06 5.9174E+05 4.148 173.89 6.3138E-08 1.5838E+07 2.643
siehe na¨chste Seite
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T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
16.50 1.6108E-06 6.2081E+05 4.113 175.88 6.2191E-08 1.6080E+07 2.638
17.00 1.5382E-06 6.5010E+05 4.079 177.88 6.1376E-08 1.6293E+07 2.636
17.50 1.4709E-06 6.7984E+05 4.047 179.88 6.0551E-08 1.6515E+07 2.633
18.00 1.4082E-06 7.1014E+05 4.016 181.88 5.9735E-08 1.6741E+07 2.630
18.50 1.3501E-06 7.4070E+05 3.987 183.88 5.8883E-08 1.6983E+07 2.625
19.00 1.2964E-06 7.7135E+05 3.959 185.88 5.8081E-08 1.7217E+07 2.621
19.50 1.2461E-06 8.0252E+05 3.932 187.87 5.7382E-08 1.7427E+07 2.619
20.00 1.1990E-06 8.3401E+05 3.906 189.88 5.6625E-08 1.7660E+07 2.616
21.00 1.1143E-06 8.9745E+05 3.859 191.87 5.5932E-08 1.7879E+07 2.613
22.00 1.0384E-06 9.6301E+05 3.813 193.87 5.5227E-08 1.8107E+07 2.610
23.00 9.7165E-07 1.0292E+06 3.771 195.87 5.4446E-08 1.8367E+07 2.605
24.00 9.1188E-07 1.0966E+06 3.732 197.86 5.3813E-08 1.8583E+07 2.603
25.00 8.5843E-07 1.1649E+06 3.696 199.86 5.3172E-08 1.8807E+07 2.601
26.00 8.1024E-07 1.2342E+06 3.661 201.85 5.2480E-08 1.9055E+07 2.596
27.00 7.6622E-07 1.3051E+06 3.628 203.86 5.1863E-08 1.9282E+07 2.594
28.00 7.2655E-07 1.3764E+06 3.598 205.85 5.1256E-08 1.9510E+07 2.591
29.00 6.9010E-07 1.4491E+06 3.569 207.85 5.0671E-08 1.9735E+07 2.589
30.00 6.5704E-07 1.5220E+06 3.542 209.85 5.0117E-08 1.9953E+07 2.587
31.00 6.2633E-07 1.5966E+06 3.515 211.85 4.9507E-08 2.0199E+07 2.584
32.00 5.9832E-07 1.6714E+06 3.491 213.85 4.8875E-08 2.0460E+07 2.579
33.00 5.7220E-07 1.7477E+06 3.467 215.84 4.8273E-08 2.0715E+07 2.575
34.00 5.4826E-07 1.8239E+06 3.444 217.84 4.7763E-08 2.0937E+07 2.573
35.00 5.2567E-07 1.9023E+06 3.422 219.83 4.7263E-08 2.1158E+07 2.571
36.00 5.0493E-07 1.9805E+06 3.401 221.83 4.6682E-08 2.1421E+07 2.567
37.00 4.8539E-07 2.0602E+06 3.381 223.84 4.6191E-08 2.1649E+07 2.565
38.00 4.6720E-07 2.1404E+06 3.361 225.83 4.5637E-08 2.1912E+07 2.561
39.00 4.5054E-07 2.2196E+06 3.344 227.83 4.5148E-08 2.2150E+07 2.558
40.00 4.3463E-07 2.3008E+06 3.326 229.82 4.4624E-08 2.2409E+07 2.555
41.00 4.1981E-07 2.3820E+06 3.309 231.83 4.4155E-08 2.2648E+07 2.552
42.00 4.0577E-07 2.4645E+06 3.293 233.82 4.3695E-08 2.2886E+07 2.550
43.00 3.9260E-07 2.5471E+06 3.278 235.83 4.3234E-08 2.3130E+07 2.547
44.00 3.8018E-07 2.6303E+06 3.263 237.82 4.2783E-08 2.3374E+07 2.545
45.00 3.6849E-07 2.7138E+06 3.248 239.82 4.2291E-08 2.3646E+07 2.541
46.00 3.5745E-07 2.7976E+06 3.235 241.81 4.1858E-08 2.3891E+07 2.538
47.00 3.4688E-07 2.8829E+06 3.221 243.81 4.1393E-08 2.4159E+07 2.534
48.00 3.3678E-07 2.9693E+06 3.207 245.81 4.0991E-08 2.4396E+07 2.532
49.00 3.2734E-07 3.0550E+06 3.195 247.81 4.0566E-08 2.4651E+07 2.529
50.00 3.1828E-07 3.1419E+06 3.182 249.80 4.0155E-08 2.4904E+07 2.527
51.00 3.0976E-07 3.2283E+06 3.171 251.81 3.9751E-08 2.5156E+07 2.524
52.00 3.0174E-07 3.3141E+06 3.160 253.80 3.9350E-08 2.5413E+07 2.521
53.00 2.9389E-07 3.4026E+06 3.148 255.80 3.8936E-08 2.5683E+07 2.518
54.00 2.8650E-07 3.4904E+06 3.138 257.81 3.8539E-08 2.5948E+07 2.515
55.00 2.7951E-07 3.5777E+06 3.128 259.80 3.8196E-08 2.6181E+07 2.513
56.00 2.7277E-07 3.6662E+06 3.118 261.80 3.7854E-08 2.6418E+07 2.511
57.00 2.6616E-07 3.7572E+06 3.107 263.79 3.7420E-08 2.6723E+07 2.506
58.00 2.6010E-07 3.8447E+06 3.098 265.79 3.7054E-08 2.6987E+07 2.504
siehe na¨chste Seite
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T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
59.00 2.5398E-07 3.9374E+06 3.088 267.79 3.6716E-08 2.7236E+07 2.501
59.99 2.4836E-07 4.0263E+06 3.079 269.80 3.6379E-08 2.7488E+07 2.499
62.00 2.3757E-07 4.2092E+06 3.062 271.76 3.6076E-08 2.7719E+07 2.498
64.00 2.2762E-07 4.3933E+06 3.045 273.79 3.5706E-08 2.8006E+07 2.494
66.00 2.1831E-07 4.5807E+06 3.028 275.79 3.5348E-08 2.8290E+07 2.491
68.00 2.0994E-07 4.7633E+06 3.014 277.79 3.4994E-08 2.8576E+07 2.487
70.00 2.0177E-07 4.9561E+06 2.998 279.78 3.4681E-08 2.8835E+07 2.485
72.00 1.9427E-07 5.1474E+06 2.983 281.78 3.4323E-08 2.9135E+07 2.481
74.00 1.8729E-07 5.3392E+06 2.970 283.80 3.4112E-08 2.9315E+07 2.482
75.99 1.8084E-07 5.5297E+06 2.957 285.77 3.3802E-08 2.9584E+07 2.479
77.99 1.7489E-07 5.7180E+06 2.946 287.78 3.3372E-08 2.9965E+07 2.472
79.99 1.6913E-07 5.9127E+06 2.934 289.78 3.3084E-08 3.0226E+07 2.470
81.99 1.6377E-07 6.1061E+06 2.923 291.79 3.2856E-08 3.0436E+07 2.470
83.99 1.5870E-07 6.3012E+06 2.912 293.79 3.2571E-08 3.0703E+07 2.468
85.98 1.5517E-07 6.4447E+06 2.914 295.79 3.2227E-08 3.1030E+07 2.463
87.98 1.4930E-07 6.6978E+06 2.891 297.78 3.1932E-08 3.1316E+07 2.460
89.98 1.4501E-07 6.8959E+06 2.882 300.00 3.1675E-08 3.1571E+07 2.459
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Tabelle A.6.: Suszeptibilita¨tsdaten von CsCuCl3
Mess-Nr.: 2596; Proben-Nr.: 810; Probenmasse : 4.95 mg;
Quarzmasse: 14.32 mg; χdiam = −199.1× 10−11 m3 mol−1; B0 = 0.1 T
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
1.65 3.9542E-07 2.5290E+06 0.644 92.00 7.1740E-08 1.3939E+07 2.049
1.94 4.0841E-07 2.4486E+06 0.710 93.99 7.0268E-08 1.4231E+07 2.050
2.19 4.2213E-07 2.3689E+06 0.767 95.99 6.8819E-08 1.4531E+07 2.050
2.43 4.1886E-07 2.3874E+06 0.805 97.99 6.7458E-08 1.4824E+07 2.051
2.68 4.1371E-07 2.4172E+06 0.840 100.00 6.6136E-08 1.5120E+07 2.052
2.93 4.0821E-07 2.4497E+06 0.872 102.00 6.4838E-08 1.5423E+07 2.051
3.17 4.0265E-07 2.4835E+06 0.901 104.00 6.3631E-08 1.5716E+07 2.052
3.42 3.9743E-07 2.5162E+06 0.930 105.99 6.2440E-08 1.6016E+07 2.052
3.66 3.9229E-07 2.5491E+06 0.956 107.99 6.1279E-08 1.6319E+07 2.052
3.91 3.8765E-07 2.5797E+06 0.982 110.00 6.0153E-08 1.6624E+07 2.052
4.15 3.8353E-07 2.6074E+06 1.006 111.99 5.9136E-08 1.6910E+07 2.053
4.40 3.7936E-07 2.6360E+06 1.031 113.99 5.8068E-08 1.7221E+07 2.052
4.64 3.7560E-07 2.6624E+06 1.053 116.00 5.7081E-08 1.7519E+07 2.053
4.89 3.7203E-07 2.6879E+06 1.076 118.00 5.6137E-08 1.7814E+07 2.053
5.14 3.6873E-07 2.7120E+06 1.098 120.00 5.5170E-08 1.8126E+07 2.053
5.38 3.6564E-07 2.7350E+06 1.119 122.00 5.4280E-08 1.8423E+07 2.053
5.63 3.6272E-07 2.7569E+06 1.140 123.99 5.3400E-08 1.8727E+07 2.053
5.87 3.5997E-07 2.7780E+06 1.160 126.00 5.2510E-08 1.9044E+07 2.052
6.12 3.5734E-07 2.7985E+06 1.180 128.00 5.1753E-08 1.9323E+07 2.053
6.36 3.5487E-07 2.8179E+06 1.198 129.99 5.0876E-08 1.9656E+07 2.052
6.61 3.5260E-07 2.8361E+06 1.218 132.00 4.9977E-08 2.0009E+07 2.049
6.86 3.5028E-07 2.8549E+06 1.237 134.00 4.9452E-08 2.0222E+07 2.054
7.10 3.4802E-07 2.8734E+06 1.254 136.00 4.8686E-08 2.0540E+07 2.053
7.35 3.4587E-07 2.8912E+06 1.272 138.00 4.8015E-08 2.0827E+07 2.053
7.59 3.4378E-07 2.9088E+06 1.289 139.99 4.7285E-08 2.1148E+07 2.052
7.84 3.4172E-07 2.9263E+06 1.306 142.00 4.6641E-08 2.1440E+07 2.053
8.33 3.3779E-07 2.9604E+06 1.338 144.00 4.5961E-08 2.1757E+07 2.052
8.81 3.3380E-07 2.9958E+06 1.368 145.99 4.5356E-08 2.2048E+07 2.053
9.31 3.2991E-07 3.0311E+06 1.398 148.00 4.4755E-08 2.2344E+07 2.053
9.80 3.2583E-07 3.0691E+06 1.426 150.00 4.4141E-08 2.2655E+07 2.053
10.29 3.2104E-07 3.1149E+06 1.450 152.00 4.3548E-08 2.2963E+07 2.052
10.79 3.1441E-07 3.1806E+06 1.469 154.00 4.2880E-08 2.3321E+07 2.050
11.30 3.0919E-07 3.2343E+06 1.491 156.00 4.2432E-08 2.3567E+07 2.052
11.99 3.0235E-07 3.3075E+06 1.519 157.99 4.1945E-08 2.3841E+07 2.054
12.50 2.9775E-07 3.3585E+06 1.539 159.99 4.1343E-08 2.4188E+07 2.052
13.00 2.9330E-07 3.4095E+06 1.558 162.00 4.0806E-08 2.4506E+07 2.051
13.50 2.8903E-07 3.4599E+06 1.576 164.00 4.0332E-08 2.4794E+07 2.052
14.00 2.8483E-07 3.5108E+06 1.593 165.99 3.9859E-08 2.5089E+07 2.052
14.50 2.8075E-07 3.5619E+06 1.609 167.99 3.9379E-08 2.5394E+07 2.052
15.00 2.7686E-07 3.6119E+06 1.626 169.99 3.8896E-08 2.5710E+07 2.051
15.50 2.7293E-07 3.6640E+06 1.641 171.99 3.8465E-08 2.5998E+07 2.052
16.00 2.6904E-07 3.7169E+06 1.655 173.99 3.7999E-08 2.6317E+07 2.051
siehe na¨chste Seite
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T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
16.50 2.6520E-07 3.7708E+06 1.669 175.99 3.7555E-08 2.6628E+07 2.051
17.00 2.6144E-07 3.8250E+06 1.682 177.99 3.7127E-08 2.6934E+07 2.051
17.50 2.5784E-07 3.8783E+06 1.694 179.99 3.6754E-08 2.7208E+07 2.052
18.00 2.5436E-07 3.9314E+06 1.707 182.00 3.6339E-08 2.7519E+07 2.052
18.50 2.5099E-07 3.9842E+06 1.719 183.99 3.5970E-08 2.7801E+07 2.052
19.00 2.4768E-07 4.0376E+06 1.730 185.99 3.5483E-08 2.8183E+07 2.049
19.50 2.4445E-07 4.0909E+06 1.742 187.99 3.5204E-08 2.8406E+07 2.052
20.00 2.4126E-07 4.1449E+06 1.752 189.98 3.4730E-08 2.8794E+07 2.049
21.00 2.3510E-07 4.2535E+06 1.773 191.99 3.4316E-08 2.9141E+07 2.048
22.00 2.2917E-07 4.3636E+06 1.791 193.99 3.4101E-08 2.9325E+07 2.052
23.00 2.2349E-07 4.4745E+06 1.809 195.99 3.3760E-08 2.9621E+07 2.052
24.00 2.1802E-07 4.5867E+06 1.825 197.99 3.3380E-08 2.9958E+07 2.051
25.00 2.1275E-07 4.7004E+06 1.840 199.99 3.3006E-08 3.0297E+07 2.050
26.00 2.0762E-07 4.8165E+06 1.853 201.99 3.2702E-08 3.0579E+07 2.050
27.00 2.0275E-07 4.9322E+06 1.866 203.99 3.2395E-08 3.0869E+07 2.051
28.00 1.9800E-07 5.0505E+06 1.878 205.99 3.2140E-08 3.1114E+07 2.053
29.00 1.9343E-07 5.1699E+06 1.889 207.99 3.1792E-08 3.1455E+07 2.051
30.00 1.8904E-07 5.2899E+06 1.900 209.99 3.1468E-08 3.1779E+07 2.051
31.00 1.8479E-07 5.4115E+06 1.909 211.98 3.1193E-08 3.2058E+07 2.051
32.00 1.8069E-07 5.5344E+06 1.918 213.99 3.0949E-08 3.2312E+07 2.053
33.00 1.7675E-07 5.6578E+06 1.927 215.98 3.0566E-08 3.2716E+07 2.050
34.00 1.7294E-07 5.7823E+06 1.934 217.99 3.0331E-08 3.2970E+07 2.051
35.00 1.6928E-07 5.9075E+06 1.942 219.98 3.0083E-08 3.3242E+07 2.052
36.00 1.6571E-07 6.0347E+06 1.948 221.98 2.9807E-08 3.3549E+07 2.052
37.00 1.6228E-07 6.1620E+06 1.955 223.99 2.9508E-08 3.3889E+07 2.051
38.00 1.5895E-07 6.2912E+06 1.961 225.99 2.9255E-08 3.4183E+07 2.051
39.00 1.5574E-07 6.4211E+06 1.966 227.99 2.9012E-08 3.4469E+07 2.052
40.00 1.5267E-07 6.5499E+06 1.971 229.99 2.8762E-08 3.4768E+07 2.052
41.00 1.4967E-07 6.6812E+06 1.976 231.99 2.8498E-08 3.5091E+07 2.051
42.00 1.4678E-07 6.8129E+06 1.981 233.99 2.8239E-08 3.5412E+07 2.051
43.00 1.4399E-07 6.9450E+06 1.985 235.99 2.8048E-08 3.5653E+07 2.052
44.00 1.4129E-07 7.0775E+06 1.989 237.99 2.7856E-08 3.5900E+07 2.054
45.00 1.3866E-07 7.2117E+06 1.993 239.99 2.7546E-08 3.6303E+07 2.051
45.99 1.3614E-07 7.3454E+06 1.996 241.99 2.7380E-08 3.6524E+07 2.053
47.00 1.3367E-07 7.4813E+06 1.999 244.00 2.7170E-08 3.6805E+07 2.054
48.00 1.3132E-07 7.6152E+06 2.003 246.00 2.6926E-08 3.7139E+07 2.053
49.00 1.2899E-07 7.7526E+06 2.006 247.99 2.6662E-08 3.7506E+07 2.051
50.00 1.2673E-07 7.8911E+06 2.008 250.00 2.6432E-08 3.7833E+07 2.051
51.00 1.2461E-07 8.0252E+06 2.011 252.00 2.6321E-08 3.7993E+07 2.055
52.00 1.2252E-07 8.1621E+06 2.014 253.99 2.6074E-08 3.8353E+07 2.053
53.00 1.2042E-07 8.3043E+06 2.015 256.00 2.5848E-08 3.8688E+07 2.052
54.00 1.1848E-07 8.4403E+06 2.018 258.00 2.5623E-08 3.9027E+07 2.051
54.99 1.1659E-07 8.5771E+06 2.020 259.99 2.5445E-08 3.9300E+07 2.052
56.00 1.1470E-07 8.7184E+06 2.022 262.00 2.5226E-08 3.9642E+07 2.051
57.00 1.1291E-07 8.8566E+06 2.024 264.00 2.5122E-08 3.9805E+07 2.054
58.00 1.1115E-07 8.9967E+06 2.026 266.00 2.4833E-08 4.0269E+07 2.050
siehe na¨chste Seite
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χ−1m
mol m−3
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59.00 1.0944E-07 9.1379E+06 2.027 268.00 2.4731E-08 4.0435E+07 2.054
60.00 1.0767E-07 9.2876E+06 2.028 270.00 2.4457E-08 4.0887E+07 2.050
61.99 1.0451E-07 9.5682E+06 2.031 272.00 2.4294E-08 4.1163E+07 2.051
64.00 1.0142E-07 9.8596E+06 2.033 274.01 2.4182E-08 4.1353E+07 2.053
66.00 9.8596E-08 1.0142E+07 2.035 276.01 2.3992E-08 4.1681E+07 2.053
68.00 9.5913E-08 1.0426E+07 2.037 278.01 2.3742E-08 4.2119E+07 2.050
70.00 9.3312E-08 1.0717E+07 2.039 280.01 2.3671E-08 4.2246E+07 2.054
72.00 9.0876E-08 1.1004E+07 2.041 282.02 2.3462E-08 4.2621E+07 2.052
74.00 8.8579E-08 1.1289E+07 2.042 283.95 2.3242E-08 4.3026E+07 2.049
75.99 8.6343E-08 1.1582E+07 2.043 286.02 2.3113E-08 4.3266E+07 2.051
78.00 8.4204E-08 1.1876E+07 2.044 288.01 2.2979E-08 4.3517E+07 2.052
80.00 8.2179E-08 1.2169E+07 2.045 290.02 2.2771E-08 4.3915E+07 2.050
82.00 8.0225E-08 1.2465E+07 2.046 292.02 2.2659E-08 4.4133E+07 2.052
83.99 7.8359E-08 1.2762E+07 2.047 294.02 2.2502E-08 4.4441E+07 2.052
86.00 7.6615E-08 1.3052E+07 2.048 296.02 2.2334E-08 4.4775E+07 2.051
87.99 7.4910E-08 1.3349E+07 2.048 298.02 2.2228E-08 4.4989E+07 2.053
90.00 7.3290E-08 1.3645E+07 2.049 300.00 2.2494E-08 4.4456E+07 2.072
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Tabelle A.7.: Suszeptibilita¨tsdaten von GdCp3
Mess-Nr.: 2652; Proben-Nr.: 0790; Probenmasse : 3.83 mg;
Quarzmasse: 14.542 mg; χdiam = −209.45 × 10−11 m3 mol−1; B0 =
0.05, 0.1, 0.5 T
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
T
K
χm
m3 mol−1
χ−1m
mol m−3
µeff
B0 = 0.05 T
2.00 2.1493E-05 4.6527E+04 5.231 152.02 6.6953E-07 1.4936E+06 8.048
4.00 1.7460E-05 5.7273E+04 6.667 154.02 6.6088E-07 1.5131E+06 8.048
6.00 1.3411E-05 7.4564E+04 7.157 156.02 6.5200E-07 1.5337E+06 8.046
8.00 1.0780E-05 9.2764E+04 7.408 158.02 6.4421E-07 1.5523E+06 8.049
10.00 8.9841E-06 1.1131E+05 7.561 160.02 6.3610E-07 1.5721E+06 8.048
12.00 7.5953E-06 1.3166E+05 7.615 162.02 6.2805E-07 1.5922E+06 8.047
13.99 6.6072E-06 1.5135E+05 7.670 164.02 6.2085E-07 1.6107E+06 8.050
16.00 5.8589E-06 1.7068E+05 7.723 166.02 6.1288E-07 1.6316E+06 8.047
18.00 5.2662E-06 1.8989E+05 7.766 168.02 6.0596E-07 1.6503E+06 8.049
20.00 4.7804E-06 2.0919E+05 7.800 170.02 5.9882E-07 1.6700E+06 8.049
22.00 4.3772E-06 2.2846E+05 7.828 172.02 5.9176E-07 1.6899E+06 8.049
24.00 4.0369E-06 2.4771E+05 7.852 174.02 5.8531E-07 1.7085E+06 8.051
26.00 3.7456E-06 2.6698E+05 7.872 176.02 5.7835E-07 1.7291E+06 8.049
28.00 3.4936E-06 2.8623E+05 7.890 178.02 5.7151E-07 1.7498E+06 8.047
30.00 3.2730E-06 3.0553E+05 7.905 180.02 5.6528E-07 1.7690E+06 8.047
32.00 3.0795E-06 3.2473E+05 7.919 182.02 5.5886E-07 1.7894E+06 8.046
34.00 2.9051E-06 3.4422E+05 7.928 184.02 5.5313E-07 1.8079E+06 8.048
36.00 2.7503E-06 3.6360E+05 7.938 186.02 5.4691E-07 1.8285E+06 8.046
38.00 2.6119E-06 3.8287E+05 7.947 188.02 5.4111E-07 1.8480E+06 8.046
40.00 2.4866E-06 4.0215E+05 7.956 190.02 5.3553E-07 1.8673E+06 8.047
42.00 2.3735E-06 4.2133E+05 7.965 192.03 5.2987E-07 1.8873E+06 8.047
44.00 2.2690E-06 4.4073E+05 7.971 194.02 5.2430E-07 1.9073E+06 8.046
46.00 2.1733E-06 4.6013E+05 7.976 196.02 5.1895E-07 1.9270E+06 8.046
48.00 2.0858E-06 4.7944E+05 7.982 198.02 5.1373E-07 1.9466E+06 8.046
50.00 2.0050E-06 4.9875E+05 7.987 200.03 5.0844E-07 1.9668E+06 8.045
52.00 1.9304E-06 5.1802E+05 7.993 201.98 5.0364E-07 1.9856E+06 8.046
54.00 1.8598E-06 5.3768E+05 7.995 203.98 4.9898E-07 2.0041E+06 8.048
56.00 1.7964E-06 5.5667E+05 8.001 205.98 4.9409E-07 2.0239E+06 8.048
58.00 1.7358E-06 5.7611E+05 8.004 207.98 4.8911E-07 2.0445E+06 8.046
60.01 1.6796E-06 5.9540E+05 8.009 209.98 4.8452E-07 2.0639E+06 8.046
62.01 1.6257E-06 6.1511E+05 8.010 211.97 4.8055E-07 2.0810E+06 8.051
64.00 1.5750E-06 6.3493E+05 8.009 213.97 4.7590E-07 2.1013E+06 8.050
66.01 1.5287E-06 6.5413E+05 8.014 215.97 4.7107E-07 2.1229E+06 8.046
68.01 1.4850E-06 6.7339E+05 8.017 217.97 4.6679E-07 2.1423E+06 8.047
70.01 1.4435E-06 6.9275E+05 8.019 219.97 4.6247E-07 2.1623E+06 8.046
72.01 1.4043E-06 7.1209E+05 8.022 221.97 4.5829E-07 2.1820E+06 8.046
74.01 1.3670E-06 7.3153E+05 8.024 223.97 4.5470E-07 2.1993E+06 8.050
76.01 1.3310E-06 7.5129E+05 8.024 225.97 4.5013E-07 2.2216E+06 8.046
78.01 1.2975E-06 7.7070E+05 8.026 227.97 4.4625E-07 2.2409E+06 8.046
siehe na¨chste Seite
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80.01 1.2655E-06 7.9022E+05 8.027 229.97 4.4228E-07 2.2610E+06 8.045
82.01 1.2351E-06 8.0966E+05 8.029 231.97 4.3853E-07 2.2804E+06 8.046
84.01 1.2058E-06 8.2936E+05 8.029 233.98 4.3470E-07 2.3004E+06 8.045
86.01 1.1782E-06 8.4879E+05 8.031 235.99 4.2981E-07 2.3266E+06 8.034
88.01 1.1516E-06 8.6838E+05 8.031 237.97 4.2736E-07 2.3400E+06 8.045
90.01 1.1267E-06 8.8757E+05 8.033 239.97 4.2369E-07 2.3602E+06 8.044
92.01 1.1021E-06 9.0739E+05 8.033 241.97 4.2009E-07 2.3805E+06 8.043
94.00 1.0793E-06 9.2657E+05 8.035 243.97 4.1631E-07 2.4020E+06 8.040
96.01 1.0568E-06 9.4628E+05 8.036 245.97 4.1314E-07 2.4205E+06 8.042
98.01 1.0361E-06 9.6516E+05 8.039 247.97 4.0981E-07 2.4402E+06 8.042
100.03 1.0154E-06 9.8480E+05 8.040 249.97 4.0656E-07 2.4597E+06 8.042
102.02 9.9585E-07 1.0042E+06 8.041 251.97 4.0340E-07 2.4790E+06 8.043
104.01 9.7707E-07 1.0235E+06 8.042 253.97 4.0047E-07 2.4971E+06 8.045
106.02 9.5817E-07 1.0437E+06 8.040 255.97 3.9702E-07 2.5188E+06 8.042
108.02 9.4024E-07 1.0636E+06 8.039 257.97 3.9353E-07 2.5411E+06 8.038
110.01 9.2356E-07 1.0828E+06 8.041 259.98 3.9076E-07 2.5591E+06 8.040
112.01 9.0731E-07 1.1022E+06 8.042 261.97 3.8803E-07 2.5771E+06 8.043
114.02 8.9058E-07 1.1229E+06 8.039 263.98 3.8471E-07 2.5994E+06 8.039
116.02 8.7582E-07 1.1418E+06 8.041 265.98 3.8189E-07 2.6185E+06 8.040
118.01 8.6153E-07 1.1607E+06 8.044 267.98 3.7904E-07 2.6383E+06 8.040
120.02 8.4718E-07 1.1804E+06 8.044 269.98 3.7625E-07 2.6578E+06 8.040
122.02 8.3332E-07 1.2000E+06 8.044 271.98 3.7350E-07 2.6774E+06 8.040
124.02 8.2042E-07 1.2189E+06 8.047 273.98 3.7081E-07 2.6968E+06 8.041
126.02 8.0680E-07 1.2395E+06 8.044 275.98 3.6788E-07 2.7183E+06 8.038
128.01 7.9414E-07 1.2592E+06 8.043 277.97 3.6518E-07 2.7384E+06 8.037
130.01 7.8213E-07 1.2786E+06 8.044 279.97 3.6257E-07 2.7581E+06 8.037
132.02 7.7027E-07 1.2983E+06 8.045 281.98 3.6010E-07 2.7770E+06 8.039
134.02 7.5904E-07 1.3175E+06 8.046 283.98 3.5747E-07 2.7975E+06 8.038
136.01 7.4812E-07 1.3367E+06 8.047 285.97 3.5496E-07 2.8172E+06 8.037
138.02 7.3753E-07 1.3559E+06 8.049 287.98 3.5296E-07 2.8332E+06 8.043
140.02 7.2674E-07 1.3760E+06 8.047 289.97 3.5031E-07 2.8546E+06 8.040
142.02 7.1602E-07 1.3966E+06 8.044 291.98 3.4798E-07 2.8737E+06 8.041
144.02 7.0662E-07 1.4152E+06 8.048 293.97 3.4547E-07 2.8946E+06 8.039
146.02 6.9680E-07 1.4351E+06 8.047 295.98 3.4289E-07 2.9164E+06 8.036
148.02 6.8743E-07 1.4547E+06 8.047 297.98 3.4099E-07 2.9326E+06 8.041
150.02 6.7797E-07 1.4750E+06 8.045 299.97 3.3843E-07 2.9548E+06 8.038
B0 = 0.1 T
2.00 2.2580E-05 4.4287E+04 5.365 152.02 6.7454E-07 1.4825E+06 8.078
4.00 1.7401E-05 5.7469E+04 6.656 154.02 6.6584E-07 1.5019E+06 8.079
6.00 1.3385E-05 7.4710E+04 7.150 156.02 6.5731E-07 1.5214E+06 8.079
8.00 1.0776E-05 9.2797E+04 7.407 158.02 6.4906E-07 1.5407E+06 8.079
10.00 8.9796E-06 1.1136E+05 7.558 160.02 6.4069E-07 1.5608E+06 8.077
12.00 7.5894E-06 1.3176E+05 7.612 162.02 6.3327E-07 1.5791E+06 8.080
14.00 6.5994E-06 1.5153E+05 7.667 164.02 6.2547E-07 1.5988E+06 8.080
16.00 5.8565E-06 1.7075E+05 7.722 166.02 6.1798E-07 1.6182E+06 8.080
18.00 5.2639E-06 1.8997E+05 7.765 168.02 6.1121E-07 1.6361E+06 8.084
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20.00 4.7817E-06 2.0913E+05 7.801 170.02 6.0359E-07 1.6568E+06 8.081
22.00 4.3779E-06 2.2842E+05 7.829 172.02 5.9693E-07 1.6752E+06 8.084
24.00 4.0370E-06 2.4771E+05 7.852 174.02 5.9007E-07 1.6947E+06 8.084
26.00 3.7469E-06 2.6689E+05 7.874 176.02 5.8318E-07 1.7148E+06 8.082
28.00 3.4951E-06 2.8611E+05 7.892 178.02 5.7701E-07 1.7331E+06 8.085
30.00 3.2750E-06 3.0534E+05 7.907 180.02 5.7075E-07 1.7521E+06 8.086
32.00 3.0809E-06 3.2458E+05 7.921 182.02 5.6463E-07 1.7711E+06 8.087
34.00 2.9073E-06 3.4396E+05 7.931 184.02 5.5848E-07 1.7906E+06 8.087
36.00 2.7529E-06 3.6326E+05 7.941 186.02 5.5240E-07 1.8103E+06 8.087
38.00 2.6144E-06 3.8249E+05 7.951 188.02 5.4687E-07 1.8286E+06 8.089
40.00 2.4892E-06 4.0173E+05 7.960 190.02 5.4080E-07 1.8491E+06 8.087
42.00 2.3756E-06 4.2095E+05 7.968 192.03 5.3523E-07 1.8684E+06 8.088
44.00 2.2719E-06 4.4017E+05 7.976 194.03 5.2984E-07 1.8874E+06 8.088
46.00 2.1764E-06 4.5948E+05 7.982 196.02 5.2447E-07 1.9067E+06 8.089
48.00 2.0889E-06 4.7872E+05 7.988 198.02 5.1920E-07 1.9261E+06 8.089
50.00 2.0082E-06 4.9795E+05 7.994 200.03 5.1416E-07 1.9449E+06 8.090
52.00 1.9332E-06 5.1729E+05 7.998 201.98 5.0916E-07 1.9640E+06 8.090
54.00 1.8639E-06 5.3651E+05 8.004 203.98 5.0434E-07 1.9828E+06 8.091
56.00 1.8000E-06 5.5555E+05 8.009 205.98 4.9933E-07 2.0027E+06 8.090
58.00 1.7393E-06 5.7493E+05 8.013 207.98 4.9462E-07 2.0218E+06 8.091
60.00 1.6831E-06 5.9413E+05 8.017 209.98 4.9005E-07 2.0406E+06 8.092
62.00 1.6302E-06 6.1342E+05 8.020 211.98 4.8554E-07 2.0595E+06 8.093
64.00 1.5804E-06 6.3274E+05 8.023 213.98 4.8118E-07 2.0782E+06 8.095
66.00 1.5335E-06 6.5211E+05 8.026 215.97 4.7673E-07 2.0976E+06 8.095
68.01 1.4895E-06 6.7137E+05 8.029 217.98 4.7248E-07 2.1165E+06 8.096
70.01 1.4477E-06 6.9075E+05 8.031 219.97 4.6833E-07 2.1352E+06 8.097
72.01 1.4085E-06 7.0996E+05 8.034 221.97 4.6383E-07 2.1560E+06 8.094
74.01 1.3708E-06 7.2953E+05 8.035 223.97 4.5975E-07 2.1751E+06 8.095
76.01 1.3353E-06 7.4891E+05 8.037 225.97 4.5548E-07 2.1955E+06 8.093
78.02 1.3017E-06 7.6823E+05 8.039 227.97 4.5176E-07 2.2135E+06 8.096
80.01 1.2695E-06 7.8770E+05 8.040 229.97 4.4798E-07 2.2322E+06 8.097
82.01 1.2392E-06 8.0696E+05 8.042 231.97 4.4408E-07 2.2518E+06 8.097
84.01 1.2101E-06 8.2635E+05 8.044 233.96 4.4046E-07 2.2703E+06 8.098
86.01 1.1827E-06 8.4553E+05 8.046 235.97 4.3670E-07 2.2899E+06 8.098
88.01 1.1565E-06 8.6470E+05 8.048 237.97 4.3303E-07 2.3093E+06 8.098
90.01 1.1315E-06 8.8375E+05 8.051 239.97 4.2929E-07 2.3294E+06 8.097
92.01 1.1073E-06 9.0310E+05 8.052 241.97 4.2572E-07 2.3490E+06 8.097
94.01 1.0842E-06 9.2232E+05 8.054 243.97 4.2255E-07 2.3666E+06 8.100
96.01 1.0618E-06 9.4181E+05 8.055 245.97 4.1904E-07 2.3864E+06 8.099
98.01 1.0408E-06 9.6080E+05 8.057 247.97 4.1572E-07 2.4055E+06 8.100
100.02 1.0204E-06 9.8002E+05 8.059 249.97 4.1258E-07 2.4238E+06 8.101
102.01 1.0004E-06 9.9959E+05 8.059 251.97 4.0936E-07 2.4429E+06 8.102
104.01 9.8128E-07 1.0191E+06 8.059 253.97 4.0607E-07 2.4626E+06 8.101
106.01 9.6334E-07 1.0381E+06 8.062 255.97 4.0271E-07 2.4832E+06 8.099
108.01 9.4568E-07 1.0574E+06 8.063 257.97 3.9989E-07 2.5007E+06 8.103
110.03 9.2878E-07 1.0767E+06 8.064 259.98 3.9651E-07 2.5220E+06 8.099
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112.01 9.1276E-07 1.0956E+06 8.066 261.98 3.9375E-07 2.5397E+06 8.102
114.01 8.9704E-07 1.1148E+06 8.067 263.97 3.9092E-07 2.5581E+06 8.104
116.02 8.8147E-07 1.1345E+06 8.067 265.97 3.8798E-07 2.5774E+06 8.104
118.02 8.6632E-07 1.1543E+06 8.066 267.98 3.8508E-07 2.5969E+06 8.104
120.02 8.5234E-07 1.1733E+06 8.068 269.97 3.8237E-07 2.6153E+06 8.105
122.02 8.3833E-07 1.1929E+06 8.068 271.97 3.7952E-07 2.6349E+06 8.105
124.02 8.2486E-07 1.2123E+06 8.068 273.97 3.7680E-07 2.6540E+06 8.105
126.01 8.1211E-07 1.2314E+06 8.070 275.97 3.7404E-07 2.6735E+06 8.105
128.02 7.9976E-07 1.2504E+06 8.072 277.97 3.7149E-07 2.6919E+06 8.107
130.01 7.8713E-07 1.2704E+06 8.070 279.97 3.6903E-07 2.7098E+06 8.109
132.02 7.7568E-07 1.2892E+06 8.073 281.97 3.6634E-07 2.7297E+06 8.108
134.02 7.6411E-07 1.3087E+06 8.073 283.97 3.6387E-07 2.7482E+06 8.109
136.02 7.5296E-07 1.3281E+06 8.073 285.97 3.6125E-07 2.7681E+06 8.108
138.02 7.4206E-07 1.3476E+06 8.073 287.98 3.5883E-07 2.7868E+06 8.109
140.02 7.3144E-07 1.3672E+06 8.073 289.97 3.5624E-07 2.8071E+06 8.108
142.02 7.2128E-07 1.3864E+06 8.074 291.98 3.5392E-07 2.8255E+06 8.109
144.02 7.1121E-07 1.4061E+06 8.074 293.98 3.5181E-07 2.8424E+06 8.113
146.02 7.0169E-07 1.4251E+06 8.075 295.97 3.4940E-07 2.8621E+06 8.112
148.02 6.9265E-07 1.4437E+06 8.077 297.97 3.4702E-07 2.8817E+06 8.112
150.02 6.8362E-07 1.4628E+06 8.079 299.97 3.4478E-07 2.9004E+06 8.113
B0 = 0.5 T
2.01 2.3219E-05 4.3069E+04 5.443 152.02 6.7699E-07 1.4771E+06 8.093
4.00 1.7422E-05 5.7400E+04 6.660 154.02 6.6831E-07 1.4963E+06 8.094
6.00 1.3359E-05 7.4855E+04 7.143 156.02 6.5987E-07 1.5154E+06 8.094
8.00 1.0747E-05 9.3054E+04 7.396 158.02 6.5172E-07 1.5344E+06 8.096
10.00 8.9608E-06 1.1160E+05 7.551 160.02 6.4379E-07 1.5533E+06 8.097
12.00 7.5799E-06 1.3193E+05 7.607 162.02 6.3604E-07 1.5722E+06 8.098
14.00 6.5973E-06 1.5158E+05 7.666 164.02 6.2844E-07 1.5912E+06 8.099
16.00 5.8557E-06 1.7077E+05 7.721 166.02 6.2094E-07 1.6105E+06 8.100
18.00 5.2643E-06 1.8996E+05 7.765 168.02 6.1354E-07 1.6299E+06 8.100
20.00 4.7807E-06 2.0918E+05 7.800 170.02 6.0638E-07 1.6491E+06 8.100
22.00 4.3778E-06 2.2843E+05 7.829 172.01 5.9912E-07 1.6691E+06 8.098
24.00 4.0391E-06 2.4758E+05 7.854 174.03 5.9247E-07 1.6879E+06 8.100
26.00 3.7490E-06 2.6674E+05 7.876 176.02 5.8596E-07 1.7066E+06 8.102
28.00 3.4983E-06 2.8585E+05 7.895 178.03 5.7961E-07 1.7253E+06 8.103
30.00 3.2778E-06 3.0509E+05 7.911 180.02 5.7328E-07 1.7443E+06 8.104
32.00 3.0835E-06 3.2430E+05 7.924 182.02 5.6720E-07 1.7631E+06 8.106
34.00 2.9099E-06 3.4365E+05 7.935 184.02 5.6110E-07 1.7822E+06 8.106
36.00 2.7557E-06 3.6289E+05 7.945 186.02 5.5499E-07 1.8018E+06 8.106
38.00 2.6167E-06 3.8216E+05 7.955 188.02 5.4915E-07 1.8210E+06 8.106
40.00 2.4914E-06 4.0139E+05 7.963 190.02 5.4342E-07 1.8402E+06 8.107
42.00 2.3774E-06 4.2063E+05 7.971 192.03 5.3792E-07 1.8590E+06 8.108
44.00 2.2737E-06 4.3982E+05 7.979 194.02 5.3253E-07 1.8778E+06 8.109
46.00 2.1784E-06 4.5906E+05 7.986 196.02 5.2732E-07 1.8964E+06 8.111
48.00 2.0908E-06 4.7830E+05 7.991 198.02 5.2212E-07 1.9153E+06 8.111
50.00 2.0099E-06 4.9753E+05 7.997 200.02 5.1691E-07 1.9346E+06 8.112
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52.00 1.9352E-06 5.1675E+05 8.003 201.97 5.1191E-07 1.9535E+06 8.112
54.00 1.8658E-06 5.3596E+05 8.008 203.98 5.0689E-07 1.9728E+06 8.112
56.00 1.8017E-06 5.5503E+05 8.013 205.98 5.0201E-07 1.9920E+06 8.112
58.00 1.7414E-06 5.7426E+05 8.017 207.97 4.9726E-07 2.0110E+06 8.113
60.00 1.6848E-06 5.9355E+05 8.021 209.97 4.9262E-07 2.0300E+06 8.113
62.01 1.6318E-06 6.1283E+05 8.024 211.97 4.8817E-07 2.0485E+06 8.115
64.01 1.5822E-06 6.3202E+05 8.028 213.97 4.8380E-07 2.0670E+06 8.117
66.01 1.5353E-06 6.5134E+05 8.031 215.97 4.7944E-07 2.0858E+06 8.118
68.01 1.4911E-06 6.7063E+05 8.033 217.97 4.7506E-07 2.1050E+06 8.118
70.01 1.4489E-06 6.9018E+05 8.034 219.97 4.7063E-07 2.1248E+06 8.117
72.01 1.4095E-06 7.0948E+05 8.037 221.97 4.6632E-07 2.1445E+06 8.116
74.01 1.3720E-06 7.2887E+05 8.039 223.97 4.6226E-07 2.1633E+06 8.117
76.01 1.3363E-06 7.4834E+05 8.040 225.97 4.5839E-07 2.1815E+06 8.119
78.01 1.3029E-06 7.6750E+05 8.043 227.97 4.5449E-07 2.2003E+06 8.120
80.01 1.2711E-06 7.8674E+05 8.045 229.97 4.5069E-07 2.2188E+06 8.121
82.01 1.2408E-06 8.0592E+05 8.047 231.97 4.4688E-07 2.2377E+06 8.122
84.01 1.2120E-06 8.2507E+05 8.050 233.97 4.4302E-07 2.2573E+06 8.122
86.02 1.1843E-06 8.4435E+05 8.052 235.97 4.3929E-07 2.2764E+06 8.122
88.02 1.1581E-06 8.6351E+05 8.054 237.97 4.3574E-07 2.2950E+06 8.123
90.01 1.1328E-06 8.8276E+05 8.056 239.97 4.3208E-07 2.3144E+06 8.123
92.01 1.1085E-06 9.0214E+05 8.056 241.97 4.2863E-07 2.3330E+06 8.124
94.00 1.0852E-06 9.2147E+05 8.057 243.97 4.2529E-07 2.3513E+06 8.126
96.02 1.0632E-06 9.4061E+05 8.060 245.97 4.2189E-07 2.3703E+06 8.126
98.01 1.0418E-06 9.5984E+05 8.061 247.97 4.1850E-07 2.3895E+06 8.127
100.01 1.0216E-06 9.7890E+05 8.063 249.96 4.1514E-07 2.4088E+06 8.126
102.01 1.0018E-06 9.9819E+05 8.064 251.97 4.1190E-07 2.4278E+06 8.127
104.01 9.8319E-07 1.0171E+06 8.067 253.97 4.0867E-07 2.4470E+06 8.127
106.00 9.6520E-07 1.0361E+06 8.069 255.97 4.0553E-07 2.4659E+06 8.128
108.01 9.4762E-07 1.0553E+06 8.071 257.97 4.0251E-07 2.4844E+06 8.129
110.02 9.3075E-07 1.0744E+06 8.072 259.97 3.9953E-07 2.5030E+06 8.130
112.02 9.1447E-07 1.0935E+06 8.074 261.98 3.9656E-07 2.5217E+06 8.131
114.02 8.9838E-07 1.1131E+06 8.074 263.97 3.9356E-07 2.5409E+06 8.131
116.02 8.8300E-07 1.1325E+06 8.074 265.97 3.9058E-07 2.5603E+06 8.131
118.01 8.6832E-07 1.1517E+06 8.075 267.97 3.8768E-07 2.5795E+06 8.131
120.02 8.5418E-07 1.1707E+06 8.077 269.96 3.8487E-07 2.5983E+06 8.131
122.02 8.4031E-07 1.1900E+06 8.078 271.97 3.8212E-07 2.6170E+06 8.132
124.02 8.2716E-07 1.2090E+06 8.080 273.97 3.7946E-07 2.6353E+06 8.134
126.02 8.1423E-07 1.2282E+06 8.081 275.97 3.7683E-07 2.6537E+06 8.135
128.02 8.0187E-07 1.2471E+06 8.083 277.97 3.7420E-07 2.6724E+06 8.136
130.02 7.8974E-07 1.2662E+06 8.084 279.96 3.7157E-07 2.6913E+06 8.136
132.01 7.7785E-07 1.2856E+06 8.084 281.97 3.6892E-07 2.7106E+06 8.136
134.02 7.6639E-07 1.3048E+06 8.085 283.97 3.6639E-07 2.7293E+06 8.137
136.02 7.5519E-07 1.3242E+06 8.085 285.97 3.6381E-07 2.7487E+06 8.137
138.02 7.4443E-07 1.3433E+06 8.086 287.97 3.6142E-07 2.7669E+06 8.138
140.02 7.3409E-07 1.3622E+06 8.088 289.97 3.5910E-07 2.7847E+06 8.140
142.02 7.2394E-07 1.3813E+06 8.089 291.97 3.5670E-07 2.8035E+06 8.141
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144.02 7.1414E-07 1.4003E+06 8.090 293.97 3.5438E-07 2.8219E+06 8.142
146.02 7.0459E-07 1.4193E+06 8.092 295.97 3.5204E-07 2.8406E+06 8.143
148.02 6.9521E-07 1.4384E+06 8.092 297.97 3.4962E-07 2.8603E+06 8.142
150.02 6.8606E-07 1.4576E+06 8.093 299.97 3.4733E-07 2.8791E+06 8.143
Tabelle A.8.: Suszeptibilita¨tsdaten von 1∞[SmCp2Br]
Mess-Nr.: 2989; Probenmasse : 13.38 mg im Tiegel;
χdiam = −192.9× 10−11 m3 mol−1; B0 = 0.1, 0.5 T
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B0 = 0.1 T
2.00 2.7707E-07 3.609E+06 0.594 90.01 2.4098E-08 4.150E+07 1.175
4.00 1.6824E-07 5.944E+06 0.654 100.02 2.3431E-08 4.268E+07 1.221
6.00 1.2292E-07 8.136E+06 0.685 120.01 2.2428E-08 4.459E+07 1.309
8.00 9.8464E-08 1.016E+07 0.708 140.00 2.1686E-08 4.611E+07 1.390
10.00 8.3256E-08 1.201E+07 0.728 159.99 2.1148E-08 4.729E+07 1.467
12.00 7.3051E-08 1.369E+07 0.747 179.99 2.0712E-08 4.828E+07 1.540
14.06 6.5579E-08 1.525E+07 0.766 199.99 2.0399E-08 4.902E+07 1.611
16.00 6.0133E-08 1.663E+07 0.782 219.99 2.0196E-08 4.952E+07 1.681
18.00 5.5770E-08 1.793E+07 0.799 240.01 2.0033E-08 4.992E+07 1.749
20.00 5.2312E-08 1.912E+07 0.816 259.99 1.9930E-08 5.017E+07 1.816
30.00 4.2982E-08 2.327E+07 0.906 260.07 1.9919E-08 5.020E+07 1.816
40.00 2.9313E-08 3.411E+07 0.864 279.98 1.9833E-08 5.042E+07 1.880
50.02 2.8549E-08 3.503E+07 0.953 280.09 1.9846E-08 5.039E+07 1.881
60.03 2.7167E-08 3.681E+07 1.019 300.00 1.9743E-08 5.065E+07 1.941
70.03 2.5919E-08 3.858E+07 1.075 300.00 1.9746E-08 5.064E+07 1.942
80.02 2.4900E-08 4.016E+07 1.126
B0 = 0.5 T
2.00 2.7176E-07 3.680E+06 0.588 70.02 2.1230E-08 4.710E+07 0.973
3.99 1.6282E-07 6.142E+06 0.643 80.02 2.0121E-08 4.970E+07 1.012
6.00 1.1749E-07 8.511E+06 0.670 90.02 1.9242E-08 5.197E+07 1.050
8.00 9.3072E-08 1.074E+07 0.688 100.02 1.8526E-08 5.398E+07 1.086
10.00 7.7908E-08 1.284E+07 0.704 120.01 1.7489E-08 5.718E+07 1.156
12.00 6.7733E-08 1.476E+07 0.719 140.00 1.6749E-08 5.971E+07 1.222
14.06 6.0426E-08 1.655E+07 0.735 159.99 1.6218E-08 6.166E+07 1.285
16.00 5.5048E-08 1.817E+07 0.749 179.99 1.5834E-08 6.315E+07 1.347
18.00 5.0786E-08 1.969E+07 0.763 199.99 1.5525E-08 6.441E+07 1.406
20.00 4.7492E-08 2.106E+07 0.777 219.99 1.5320E-08 6.528E+07 1.465
30.00 3.3072E-08 3.024E+07 0.795 239.98 1.5145E-08 6.603E+07 1.521
40.00 2.7166E-08 3.681E+07 0.832 259.97 1.5044E-08 6.647E+07 1.578
50.01 2.4603E-08 4.065E+07 0.885 279.96 1.4971E-08 6.680E+07 1.633
60.00 2.2671E-08 4.411E+07 0.930 300.00 1.4881E-08 6.720E+07 1.686
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B. Kristallographische Daten
Tabelle B.1.: Atomkoordinaten von [CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2
atom x y z Ueq
Ti(1) 0.3118(1) 1.0572(1) 0.0737(1) 0.011(1)
O(1) 0.4550(2) 0.9451(1) −0.0787(1) 0.013(1)
B(1) 0.2547(3) 0.8543(3) 0.2650(2) 0.016(1)
C(1) 0.3889(2) 0.8925(2) −0.1609(2) 0.017(1)
C(2) 0.4682(3) 0.9386(3) −0.3198(2) 0.024(1)
C(3) 0.4160(3) 0.7092(2) −0.0982(2) 0.023(1)
C(4) 0.1496(2) 1.3250(2) 0.0905(2) 0.021(1)
C(5) 0.2425(3) 1.3436(2) −0.0521(2) 0.020(1)
C(6) 0.1822(2) 1.2774(2) −0.1236(2) 0.020(1)
C(7) 0.0531(2) 1.2162(2) −0.0262(2) 0.021(1)
C(8) 0.0328(2) 1.2462(2) 0.1061(2) 0.021(1)
C(9) 0.1845(2) 0.7275(2) 0.4027(2) 0.017(1)
C(10) 0.2722(3) 0.6891(3) 0.5307(2) 0.025(1)
C(11) −0.0110(3) 0.7992(3) 0.4462(2) 0.026(1)
C(12) 0.2269(3) 0.5666(2) 0.3687(2) 0.025(1)
H(1) 0.2622 0.9525 −0.1536 0.021
H(1X) 0.2380(3) 0.9800(3) 0.2770(2) 0.022(6)
H(1Y) 0.1890(3) 0.9060(3) 0.1610(2) 0.018(5)
H(1Z) 0.3940(3) 0.8100(3) 0.2250(3) 0.037(7)
H(2A) 0.4523 1.0564 −0.3546 0.037
H(2B) 0.4121 0.9138 −0.3759 0.037
H(2C) 0.5912 0.8753 −0.3309 0.037
H(3A) 0.5393 0.6469 −0.1111 0.034
H(3B) 0.3578 0.6786 −0.1481 0.034
H(3C) 0.3685 0.684 0.0049 0.034
H(4) 0.1634 1.3593 0.1625 0.025
H(5) 0.3301 1.3922 −0.0924 0.023
H(6) 0.2217 1.2744 −0.2207 0.024
H(7) −0.0091 1.1643 −0.0457 0.025
H(8) −0.0459 1.2181 0.1908 0.026
H(10A) 0.2422 0.7902 0.5557 0.037
H(10B) 0.3972 0.6446 0.5037 0.037
H(10C) 0.233 0.6079 0.6142 0.037
H(11A) −0.0502 0.72 0.5318 0.039
H(11B) −0.0682 0.8214 0.3665 0.039
H(11C) −0.0392 0.9019 0.4681 0.039
siehe na¨chste Seite
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atom x y z Ueq
H(12A) 0.1853 0.4887 0.454 0.038
H(12B) 0.3516 0.5189 0.3425 0.038
H(12C) 0.1709 0.5896 0.2881 0.038
Tabelle B.2.: Atomkoordinaten von [CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2
atom x y z Ueq
Ti(1) 0.1579(1) 0.6090(1) 0.0345(1) 0.024(1)
Cl(1) −0.1470(1) 0.6157(1) 0.0451(1) 0.029(1)
B(1) 0.1897(7) 0.7715(6) −0.0629(4) 0.026(1)
C(1) 0.2966(12) 0.7257(8) 0.1536(5) 0.024(1)
C(2) 0.1741(10) 0.6320(9) 0.1814(5) 0.024(1)
C(3) 0.2160(11) 0.4911(9) 0.1612(6) 0.024(1)
C(4) 0.3662(12) 0.4913(9) 0.1208(6) 0.024(1)
C(5) 0.4149(10) 0.6379(10) 0.1169(5) 0.024(1)
C(6) 0.2159(5) 0.8889(5) −0.1311(3) 0.032(1)
C(7) 0.2542(6) 0.8146(5) −0.2125(3) 0.047(2)
C(8) 0.0538(6) 0.9756(5) −0.1473(3) 0.051(2)
C(9) 0.3595(7) 0.9903(5) −0.1048(3) 0.069(2)
H(1A) 0.0860 0.6950 −0.0800 0.021
H(1B) 0.1590 0.8050 0.0040 0.021
H(1C) 0.2890 0.7020 −0.0450 0.021
H(1D) 0.2992 0.8281 0.1586 0.029
H(1E) 0.1410 0.7613 0.1915 0.029
H(2) 0.0786 0.6601 0.2094 0.029
H(3) 0.1527 0.4074 0.1728 0.029
H(4) 0.4231 0.4099 0.1003 0.029
H(5) 0.5129 0.6722 0.0931 0.029
H(7A) 0.2656 0.8878 −0.2560 0.070
H(7B) 0.1618 0.7484 −0.2306 0.070
H(7C) 0.3600 0.7600 −0.2032 0.070
H(8A) 0.0264 1.0223 −0.0952 0.076
H(8B) −0.0386 0.9108 −0.1675 0.076
H(8C) 0.0692 1.0497 −0.1898 0.076
H(9A) 0.4646 0.9349 −0.0947 0.104
H(9B) 0.3356 1.0406 −0.0532 0.104
H(9C) 0.3718 1.0614 −0.1493 0.104
Tabelle B.3.: Atomkoordinaten von [CpTi(Br)H3Bt-Bu]2
atom x y z Ueq
Ti(1) 0.1616(2) 0.6097(2) 0.0370(1) 0.0017(1)
Br(1) −0.1625(1) 0.6294(1) 0.0434(1) 0.0020(1)
siehe na¨chste Seite
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atom x y z Ueq
B(1) 0.1978(12) 0.7649(10) −0.0598(6) 0.0018(2)
C(1) 0.2435(16) 0.7067(12) 0.1664(6) 0.0061(3)
C(2) 0.1637(12) 0.5783(14) 0.1815(6) 0.0053(3)
C(3) 0.2580(14) 0.4699(11) 0.1538(6) 0.0045(3)
C(4) 0.3938(12) 0.5279(11) 0.1221(6) 0.0039(2)
C(5) 0.3883(14) 0.6712(11) 0.1308(6) 0.0048(3)
C(6) 0.2240(10) 0.8767(9) −0.1313(5) 0.0024(2)
C(7) 0.2519(11) 0.7956(9) −0.2112(5) 0.0031(2)
C(8) 0.0631(11) 0.9701(9) −0.1477(5) 0.0030(2)
C(9) 0.3757(12) 0.9741(10) −0.1089(5) 0.0037(2)
H(1A) 0.0970(8) 0.6810(7) −0.0740(4) 0.0015(11)
H(1B) 0.1580(8) 0.7980(7) 0.0040(4) 0.0015(11)
H(1C) 0.2900(9) 0.6950(8) −0.0380(4) 0.0015(11)
H(1D) 0.2056 0.8009 0.1783 0.0074
H(2) 0.0608 0.5679 0.2068 0.0064
H(3) 0.2327 0.3699 0.1564 0.0055
H(4) 0.4795 0.4756 0.0976 0.0046
H(5) 0.4710 0.7373 0.1148 0.0058
H(7A) 0.2720 0.8650 −0.2550 0.0046
H(7B) 0.1508 0.7379 −0.2289 0.0046
H(7C) 0.3509 0.7320 −0.2010 0.0046
H(8A) 0.0487 1.0288 −0.0984 0.0045
H(8B) −0.0364 0.9076 −0.1596 0.0045
H(8C) 0.0745 1.0334 −0.1954 0.0045
H(9A) 0.4775 0.9152 −0.0950 0.0055
H(9B) 0.3546 1.0339 −0.0610 0.0055
H(9C) 0.3931 1.0364 −0.1564 0.0055
Tabelle B.4.: Atomkoordinaten von (C6H11NH3)CuCl3 (1 )
atom x y z
Cu 0.2464(1) 0.0290(1) 0.1859(1)
Cl(1) 0.2141(1) 0.2905(2) 0.0103(3)
Cl(2) 0.1630(1) 0.0200(2) 0.4518(3)
Cl(3) 0.3175(1) 0.1228(2) 0.4521(3)
N(1) 0.3176(4) 0.5842(8) 0.0127(12)
C(1) 0.3929(4) 0.5403(11) −0.0179(14)
C(2) 0.4239(5) 0.4823(14) 0.1843(16)
C(3) 0.4992(5) 0.4439(19) 0.1538(21)
C(4) 0.5070(6) 0.3257(17) −0.0354(21)
C(5) 0.4728(7) 0.3735(20) −0.2359(22)
C(6) 0.3978(5) 0.4211(11) −0.1988(17)
H(N1) 0.285(5) 0.482(11) −0.011(17)
H(N2) 0.304(6) 0.632(13) 0.139(17)
H(N3) 0.307(5) 0.658(13) −0.112(18)
H(11) 0.429(5) 0.643(12) −0.015(17)
siehe na¨chste Seite
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atom x y z
H(21) 0.377(5) 0.378(12) 0.146(16)
H(22) 0.421(5) 0.566(13) 0.291(19)
H(31) 0.520(5) 0.385(14) 0.236(20)
H(32) 0.531(6) 0.516(12) 0.125(18)
H(41) 0.482(5) 0.221(12) 0.045(17)
H(42) 0.572(5) 0.284(11) −0.090(17)
H(51) 0.474(5) 0.288(12) −0.370(17)
H(52) 0.514(6) 0.453(14) −0.291(19)
H(61) 0.391(5) 0.309(12) −0.121(17)
H(62) 0.380(5) 0.457(12) −0.378(17)
Tabelle B.5.: Atomkoordinaten von CsCuCl3
atom x y z
Cs 0.35458 0.70916 0.25000
Cu 0.0616 0.0000 0.0000
Cl(1) 0.8877 0.7754 0.2500
Cl(2) 0.3540 0.2095 0.2418
Tabelle B.6.: Atomkoordinaten von GdCp3
atom x y z Ueq
Gd(1) 0.3351(1) 0.7591(1) 0.0851(1) 0.020(1)
Gd(2) 0.1648(1) 0.2606(1) 0.1780(1) 0.022(1)
C(1) 0.4128(4) 0.8119(5) −0.0557(3) 0.048(1)
C(2) 0.4364(3) 0.6751(5) −0.0373(3) 0.041(1)
C(3) 0.3608(3) 0.5939(4) −0.0454(3) 0.039(1)
C(4) 0.2883(3) 0.6780(5) −0.0705(3) 0.047(1)
C(5) 0.3209(4) 0.8117(5) −0.0779(3) 0.053(1)
C(6) 0.5080(3) 0.8034(5) 0.1292(3) 0.045(1)
C(7) 0.4895(3) 0.6730(5) 0.1615(3) 0.044(1)
C(8) 0.4322(3) 0.6937(4) 0.2262(3) 0.040(1)
C(9) 0.4169(3) 0.8344(5) 0.2334(3) 0.041(1)
C(10) 0.4621(3) 0.9052(4) 0.1726(3) 0.042(1)
C(11) 0.2069(3) 0.8808(4) 0.1834(3) 0.043(1)
C(12) 0.2470(3) 0.9916(4) 0.1437(3) 0.033(1)
C(13) 0.2220(3) 0.9803(4) 0.0594(3) 0.035(1)
C(14) 0.1651(3) 0.8658(4) 0.0494(3) 0.043(1)
C(15) 0.1571(3) 0.8043(4) 0.1256(4) 0.050(1)
C(16) 0.1154(3) 0.2638(6) 0.3358(3) 0.053(1)
C(17) 0.1715(3) 0.3783(5) 0.3300(3) 0.049(1)
C(18) 0.2573(3) 0.3285(5) 0.3226(3) 0.040(1)
C(19) 0.2547(3) 0.1849(5) 0.3201(3) 0.043(1)
siehe na¨chste Seite
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atom x y z Ueq
C(20) 0.1661(4) 0.1444(5) 0.3285(3) 0.056(2)
C(21) −0.0066(3) 0.1699(5) 0.1812(3) 0.045(1)
C(22) −0.0143(3) 0.3090(5) 0.1747(4) 0.055(1)
C(23) 0.0099(4) 0.3488(7) 0.0998(5) 0.078(2)
C(24) 0.0358(4) 0.2295(9) 0.0579(4) 0.092(3)
C(25) 0.0248(3) 0.1163(6) 0.1116(4) 0.059(2)
C(26) 0.2064(3) 0.4686(4) 0.0748(3) 0.038(1)
C(27) 0.2370(3) 0.3487(4) 0.0375(3) 0.042(1)
C(28) 0.3136(3) 0.3032(4) 0.0840(3) 0.043(1)
C(29) 0.3302(3) 0.3920(4) 0.1483(3) 0.037(1)
C(30) 0.2638(3) 0.4961(4) 0.1446(3) 0.034(1)
H(1) 0.4510 0.8913 −0.0538 0.058
H(2) 0.4953 0.6442 −0.0222 0.049
H(3) 0.3584 0.4965 −0.0348 0.046
H(4) 0.2282 0.6481 −0.0810 0.057
H(5) 0.2861 0.8905 −0.0952 0.064
H(6) 0.5459 0.8219 0.0857 0.054
H(7) 0.5115 0.5862 0.1429 0.053
H(8) 0.4089 0.6219 0.2589 0.048
H(9) 0.3811 0.8765 0.2727 0.050
H(10) 0.4612 1.0030 0.1627 0.050
H(11) 0.2120 0.8618 0.2405 0.051
H(12) 0.2843 1.0611 0.1690 0.039
H(13) 0.2405 1.0412 0.0178 0.042
H(14) 0.1376 0.8354 −0.0011 0.052
H(15) 0.1235 0.7225 0.1357 0.059
H(16) 0.0530 0.2666 0.3442 0.064
H(17) 0.1540 0.4737 0.3310 0.058
H(18) 0.3096 0.3840 0.3192 0.048
H(19) 0.3043 0.1246 0.3140 0.051
H(20) 0.1448 0.0510 0.3287 0.067
H(21) −0.0203 0.1155 0.2274 0.054
H(22) −0.0330 0.3700 0.2163 0.066
H(23) 0.0098 0.4414 0.0790 0.093
H(24) 0.0557 0.2260 0.0038 0.110
H(25) 0.0369 0.0213 0.0997 0.071
H(26) 0.1559 0.5223 0.0562 0.046
H(27) 0.2113 0.3052 −0.0104 0.050
H(28) 0.3480 0.2226 0.0731 0.051
H(29) 0.3781 0.3861 0.1887 0.044
H(30) 0.2580 0.5717 0.1816 0.041
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C. Berechnung der diamagnetischen
Korrektur
Die diamagnetische Korrektur wird mittels Inkrementmethode mit Hilfe von Tabelle
nach Haberditzl (20 ,39 ,40 ) wie folgt berechnet
C.1. [CpTi(Oi-Pr)H3Bt-Bu]2
Berechnung fu¨r einen Cp−-Ring
5 · λmol (C∗2 – H) = 5 · −4.00× 10−11
m3
mol
= −20.00× 10−11 m
3
mol
5 · λmol (C∗ – C∗) = 5 · −3.00× 10−11 m
3
mol
= −15.00× 10−11 m
3
mol
2 · λmol (C2 – C2) = 2 · −4.15× 10−11
m3
mol
= −8.30× 10−11 m
3
mol
5 · χmol (C) = 5 · −0.19× 10−11 m
3
mol
= −0.95× 10−11 m
3
mol
χmol (Aromaten) = −17.20× 10−11 m
3
mol
= −17.20× 10−11 m
3
mol
χmol (Cp−-Ring) = −61.45× 10−11 m
3
mol
Berechnung fu¨r eine (Oi -Pr)-Gruppe
6 · λmol (C1 – H) = 6 · −5.30× 10−11
m3
mol
= −31.80× 10−11 m
3
mol
λmol (C3 – H) = −4.40× 10−11
m3
mol
= −4.40× 10−11 m
3
mol
2 · λmol (C1 – C3) = 2 · −4.50× 10−11
m3
mol
= −9.00× 10−11 m
3
mol
λmol (C – O1) = −2.30× 10−11
m3
mol
= −2.30× 10−11 m
3
mol
3 · χmol (C) = 3 · −0.19× 10−11 m
3
mol
= −0.57× 10−11 m
3
mol
χmol (O) = −4.50× 10−11 m
3
mol
= −4.50× 10−11 m
3
mol
χmol (Oi -Pr) = −52.57× 10−11 m
3
mol
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Berechnung fu¨r eine (H3Bt-Bu)-Gruppe (B-Atome werden als C-Atome angenommen)
12 · λmol (C1 – H) = 12 · −5.30× 10−11
m3
mol
= −63.4× 10−11 m
3
mol
4 · λmol (C1 – C4) = 4 · −4.30× 10−11
m3
mol
= −17.20× 10−11 m
3
mol
5 · χmol (C) = 5 · −0.19× 10−11 m
3
mol
= −0.95× 10−11 m
3
mol
χmol (H3Bt-Bu) = −81.55× 10−11
m3
mol
Berechnung fu¨r [CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2
2 · χmol (Cp−-Ring) = 2 · −61.45× 10−11 m
3
mol
= −122.90× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (Oi -Pr) = 2 · −52.57× 10−11 m
3
mol
= −105.14× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (H3Bt-Bu) = 2 · −81.55× 10−11
m3
mol
= −163.10× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (Ti3+) = 2 · −11.60× 10−11 m
3
mol
= −23.20× 10−11 m
3
mol
χmol ([CpTi(Oi -Pr)H3Bt-Bu]2) = −414.34× 10−11 m
3
mol
C.2. [CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2
Berechnung fu¨r CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2
2 · χmol (Cp−-Ring) = 2 · −61.45× 10−11 m
3
mol
= −122.90× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (Cl−) = 2 · −33.00× 10−11 m
3
mol
= −66.00× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (H3Bt-Bu) = 2 · −81.55× 10−11
m3
mol
= −163.10× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (Ti3+) = 2 · −11.60× 10−11 m
3
mol
= −23.20× 10−11 m
3
mol
χmol ([CpTi(Cl)H3Bt-Bu]2) = −375.20× 10−11 m
3
mol
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C.3. [CpTi(Br)H3Bt-Bu]2
C.3. [CpTi(Br)H3Bt-Bu]2
Berechnung fu¨r CpTi(Br)H3Bt-Bu]2
2 · χmol (Cp−-Ring) = 2 · −61.45× 10−11 m
3
mol
= −122.90× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (Br−) = 2 · −45.00× 10−11 m
3
mol
= −90.00× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (H3Bt-Bu) = 2 · −81.55× 10−11
m3
mol
= −163.10× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (Ti3+) = 2 · −11.60× 10−11 m
3
mol
= −23.20× 10−11 m
3
mol
χmol ([CpTi(Br)H3Bt-Bu]2) = −399.20× 10−11 m
3
mol
C.4. Cp2TiCl2Al(Et)2
Berechnung fu¨r eine Ethyl-Gruppe
3 · λmol (C1 – H) = 3 · −5.30× 10−11
m3
mol
= −15.90× 10−11 m
3
mol
2 · λmol (C2 – H) = 2 · −4.80× 10−11
m3
mol
= −9.60× 10−11 m
3
mol
λmol (C1 – C2) = −4.50× 10−11
m3
mol
= −4.50× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (C) = 2 · −0.19× 10−11 m
3
mol
= −0.38× 10−11 m
3
mol
χmol (Ethyl) = −30.38× 10−11 m
3
mol
93
C. Berechnung der diamagnetischen Korrektur
Berechnung fu¨r Cp2TiCl2Al(Et)2
2 · χmol (Cp−-Ring) = 2 · −61.45× 10−11 m
3
mol
= −122.90× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (Cl−) = 2 · −33.00× 10−11 m
3
mol
= −66.00× 10−11 m
3
mol
2 · χmol (Ethyl) = 2 · −30.38× 10−11 m
3
mol
= −60.76× 10−11 m
3
mol
χmol (Al3+) = −3.00× 10−11 m
3
mol
= −3.00× 10−11 m
3
mol
χmol (Ti3+) = −11.60× 10−11 m
3
mol
= −11.60× 10−11 m
3
mol
χmol (Cp2TiCl2Al(Et)2) = −264.26× 10−11 m
3
mol
C.5. (C6H11NH3)CuCl3
Berechnung fu¨r eine (C6H11NH3)
+
4 · λmol (C2 – C2) = 4 · −4.50× 10−11
m3
mol
= −18.00× 10−11 m
3
mol
2 · λmol (C2 – C3) = 2 · −4.30× 10−11
m3
mol
= −8.60× 10−11 m
3
mol
λmol (C3 – N) = −2.80× 10−11
m3
mol
= −2.80× 10−11 m
3
mol
10 · λmol (C2 – H) = −4.80× 10−11
m3
mol
= −48.00× 10−11 m
3
mol
λmol (C3 – H) = −4.40× 10−11
m3
mol
= −4.40× 10−11 m
3
mol
3· λmol (N1 – H) = 3 · −4.40× 10−11
m3
mol
= −13.20× 10−11 m
3
mol
6 · χmol (C) = 6 · −0.19× 10−11 m
3
mol
= −1.14× 10−11 m
3
mol
χmol (N) = −3.00× 10−11 m
3
mol
= −3.00× 10−11 m
3
mol
χmol ((C6H11NH3)+) = −99.14× 10−11 m
3
mol
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C.6. CsCuCl3
Berechnung fu¨r (C6H11NH3)CuCl3
χmol ((C6H11NH3)+) = −99.14× 10−11 m
3
mol
= −99.14× 10−11 m
3
mol
χmol (Cu2+) = −14.00× 10−11 m
3
mol
= −14.00× 10−11 m
3
mol
3 · χmol (Cl−) = 3 · −33.00× 10−11 m
3
mol
= −99.00× 10−11 m
3
mol
3 · χmol (Cl) = 3 · −15.70× 10−11 m
3
mol
= −47.10× 10−11 m
3
mol
χmol ((C6H11NH3)CuCl3) = −259.24× 10−11 m
3
mol
C.6. CsCuCl3
Berechnung fu¨r CsCuCl3
χmol (Cs+) = −39.00× 10−11 m
3
mol
= −39.00× 10−11 m
3
mol
χmol (Cu2+) = −14.00× 10−11 m
3
mol
= −14.00× 10−11 m
3
mol
3 · χmol (Cl−) = 3 · −33.00× 10−11 m
3
mol
= −99.00× 10−11 m
3
mol
3 · χmol (Cl) = 3 · −15.70× 10−11 m
3
mol
= −47.10× 10−11 m
3
mol
χmol (CsCuCl3) = −199.10× 10−11 m
3
mol
C.7. GdCp3
Berechnung fu¨r GdCp3
3 · χmol (Cp−-Ring) = 3 · −61.45× 10−11 m
3
mol
= −184.35× 10−11 m
3
mol
χmol (Gd3+) = −25.10× 10−11 m
3
mol
χmol (GdCp3) = −209.45× 10−11
m3
mol
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C. Berechnung der diamagnetischen Korrektur
C.8. 1∞[SmCp2Br]
Berechnung fu¨r 1∞[SmCp2Br]
2· χmol (Cp−-Ring) = 2 · −61.45× 10−11 m
3
mol
= −122.90× 10−11 m
3
mol
χmol (Sm3+) = −25.00× 10−11 m
3
mol
χmol (Br−) = −45.00× 10−11 m
3
mol
χmol (SmCp2Br) = −192.90× 10−11
m3
mol
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D. Auswertung der Massenspektren
Tabelle D.1.: Auswertung des Massenspektrums von GdCp3.
m/z Relative Intensita¨t [%] Zuordnung
353 7.69 Gd(C5H5)3
+ [M+]
288 27.2 Gd(C5H5)2
+
260 2.02 Gd(C5H5)(C3H)
+
223 3.8 Gd(C5H5)
+
195 1 Gd(C3H)
+
158 0.07 Gd+
66 100 (C5H5)
+
Angegeben sind alle Signale der Kombinationen der jeweils hufigsten Isotope mit einer
relativen Intensita¨t > 1 %. Ausnahme ist das Gd+ (rel. Intensita¨t 0,07 %), da Gd+
ein wichtiges Fragment bei dieser Verbindung ist.
Tabelle D.2.: Auswertung des Massenspektrums von 1∞[SmCp2Br].
m/z Relative Intensita¨t [%] Zuordnung
722 8.39 Sm2(C5H5)4Br
+
2 [M
+]
657 18.09 Sm2(C5H5)3Br
+
2
347 13.17 Sm(C5H5)
+
3
296 1.90 Sm(C5H5)Br
+
282 91.17 Sm(C5H5)
+
2
233 5.44 SmBr+
217 67.53 Sm(C5H5)
+
152 7.53 Sm+
81 4.70 Br+
66 100 (C5H5)
+
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